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RESUMEN 
 
 
Se presenta un estudio experimental y computacional de la reactividad del cloronitrobenceno 
en la sustitución nucleofílica de Vicarius. Se sintetizaron los derivados de los isómeros 
estructurales de cloronitrobenceno con clorometilfenilsulfona y se compararon con  datos 
computacionales. La parte experimental incluyó la síntesis, purificación y caracterización de 
los productos de la sustitución nucleofílica de Vicarius (cromatografía de capa fina, 
cromatografía en columna y espectroscopía infrarroja). Para la parte computacional, se utilizó 
el programa de modelamiento electrónico estructural GAUSSIAN 03, para obtener la 
geometría optimizada, las energías y las propiedades espectroscópicas de las estructuras que 
intervinieron en las reacciones (espectro infrarrojo y espectro de resonancia magnética 
nuclear). 
 
 
En la síntesis experimental, se obtuvieron los isómeros estructurales, de acuerdo a la 
orientación de los sustituyentes, en las posiciones orto, meta y para, con porcentajes de 
rendimiento que van del 4,36% para el producto 6 ((6-nitro-2-clorobencil)fenilsulfona), al 
83,28% para el producto 1 ((2-nitro-5-clorobencil)fenilsulfona). Se realizó un análisis de 
espectroscopía infrarroja para cada producto, en donde los picos característicos se 
encontraron en el rango de frecuencia de 2000 cm
-1
 a 520 cm
-1
, pero la intensidad de los picos 
varió, caracterizando de esa manera cada compuesto. Se obtuvieron los espectros 
computacionales tanto para los productos como para los reactivos y se compararon con los 
espectros experimentales, con buena correlación en la posición de los principales picos. 
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Se obtuvieron los espectros de resonancia magnética nuclear (RMN) computacionales de los 
productos, 
1
H RMN y 
13
C RMN. En el caso de los espectros 
1
H RMN, se presentaron diez 
ambientes electrónicos en cada molécula, mientras que en los espectros 
13
C RMN fueron 
trece, de acuerdo a lo esperado para la estructura de cada molécula estudiada. Los valores de 
los desplazamientos químicos en los espectros 
1
H RMN se compararon con datos 
bibliográficos, logrando de esa manera una identificación analítica y completa de los 
productos isoméricos.  
 
 
En el estudio termodinámico se obtuvieron entalpías estándar de reacción negativas, con 
valores entre -369,247 kcal. mol
-1
 (6° Reacción) y -375,936 kcal. mol
-1
 (2° Reacción), lo que 
demuestra que la síntesis de los derivados de los cloronitrobencenos con 
clorometilfenilsulfona es un proceso exotérmico. 
 
 
La comparación de los resultados experimentales con los obtenidos por métodos 
computacionales fue bastante exacta. Esto promueve la utilización de métodos 
computacionales con síntesis orgánica, como medios de estudio para un análisis más 
completo sobre la química orgánica experimental. 
 
 
Palabras clave: clorometilfenilsulfona, cloronitrobenceno, cromatografía de capa fina, 
cromatografía en columna, espectroscopía infrarroja, Gaussian 03, RMN, sustitución 
nucleofílica de Vicarius. 
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ABSTRACT 
 
 
An experimental and computational study of the reactivity of chloronitrobenzene in the 
Vicarious Nucleophilic Substitution is presented. Derivatives of chloronitrobenzene´s 
structural isomers were synthesized with chloromethylphenylsulfone and compared with 
computational data. The experimental part included the synthesis, purification and 
characterization of the products of the Vicarious Nucleophilic Substitution (Thin Layer 
Chromatography, Column Chromatography and Infrared Spectroscopy). Structural program 
GAUSSIAN 03 was used to obtain the optimized geometry, energies and spectroscopic 
properties of the structures involved in the reactions (infrared and nuclear magnetic resonance 
spectrum) for the computational part. 
 
 
In the experimental synthesis, structural isomers were obtained, according to the orientation 
of substituents in the ortho, meta and para positions, with yield percentages ranging between 
4.36% for the product 6 ((6-nitro-2-chlorobenzyl)phenylsulfone) to 83.28% for the product 1 
((2-nitro-5-chlorobenzyl)phenylsulfone). An analysis by Infrared Spectroscopy was 
conducted for each product, where the characteristic peaks are in the frequency range of 2000 
cm
-1 
to 520 cm
-1
, but the peak intensity varied, obtaining the characterization of each 
compound. Computational spectra of products and reagents were determined and compared 
with the experimental spectra, with good correlation in the peaks position. 
 
 
 XXIII 
 
The spectra of Nuclear Magnetic Resonance (NMR) of the products were obtained 
computationally, 
1
H NMR and 
13
C NMR. In the case of 
1
H NMR, spectra showed ten 
electronic environments in each molecule, while 
13
C NMR spectra showed thirteen, 
according with the structure of the studied molecules. The values of the chemical shifts in 
1
H 
NMR spectra were compared with the literature data, achieving a complete analytical 
identification of the isomeric products. 
 
 
In the thermodynamic study, standard enthalpy of reaction was obtained, with values 
between, -369.247 kcal. mol
-1
 (6° reaction) to -375.936 kcal. mol
-1
 (2° reaction), 
demonstrating that the synthesis of the chloronitrobenzenes derivatives with 
chloromethylphenylsulfone, is an exothermic process. 
 
 
The comparison of the experimental results with those obtained by computational methods 
was accurate. This promotes the use of computational theory of organic synthesis, as a way of 
study for a more complete analysis of experimental organic chemistry. 
 
 
Keywords: chloromethylphenylsulfone, chloronitrobenzene, Column Chromatography, 
Infrared Spectroscopy, Gaussian 03, NMR, Thin Layer Chromatography, Vicarious 
Nucleophilic Substitution. 
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INTRODUCCIÓN 
 
 
En un mundo tan complejo y avanzado como el de hoy, la síntesis de compuestos orgánicos 
es esencial para la fabricación de plásticos, fármacos y colorantes, en laboratorios y en la 
industria química. La necesidad de obtener compuestos orgánicos es importante para el 
avance de la ciencia e investigación a gran escala, con el fin de obtener mejores productos 
con calidad en las sustancias químicas presentes en su composición [1]. 
 
 
Los investigadores especializados en química orgánica, se encargan de definir la estructura y 
funciones de las moléculas, estudian sus reacciones y desarrollan medios para sintetizar 
compuestos esenciales para mejorar la calidad de vida de las personas. Es así, que en 1970, el 
científico polaco Mieczyslaw Makosza se centró en el estudio de la sustitución nucleofílica 
aromática, que se basa en una reacción química entre nucleófilos (es una especie que 
reacciona cediendo un par de electrones libres a otra especie) y compuestos aromáticos 
pobres en electrones. Este trabajo lo llevó al desarrollo de la sustitución nucleofílica directa 
del hidrógeno en arenos electrófilos, más tarde conocida como sustitución nucleofílica de 
Vicarius (VNS, por sus siglas en inglés) [2].  
 
 
En 1997, junto con la ayuda de Krzysztof Wojciechowski plantearon una investigación más a 
fondo sobre la SNV. Ambos investigadores promueven las aplicaciones de esta síntesis en la 
química orgánica. Su enfoque se basa en la síntesis de los anillos heterocíclicos, detallada 
más adelante [3].  
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En este estudio, se propone un análisis tanto experimental como teórico-computacional de la 
sustitución nucleofílica de Vicarius, que permitirá caracterizar el comportamiento químico y 
termodinámico, para entender la reactividad de los derivados de cloronitrobenceno. Para esto, 
se realizó la síntesis experimental, se compararon las estructuras de cada producto obtenido 
en el laboratorio con el producto computacional. Se utilizaron herramientas computacionales 
que permiten analizar la espectroscopía y la termodinámica del nitrobenceno, utilizando un 
sustituyente halogenado en su estructura (cloro), en posiciones orto, meta y para, con 
respecto al grupo nitro. 
 
 
Con los resultados obtenidos se pretende tener un mejor entendimiento del comportamiento 
químico del cloronitrobenceno, proporcionando, de esa manera, una línea de investigación 
importante en la síntesis orgánica, y de esa forma, en un futuro poder obtener compuestos 
orgánicos esenciales para la elaboración de productos en el campo industrial. 
 
 
El contenido de esta investigación está establecido en cuatro capítulos. En el Capítulo I se 
encuentra una breve descripción sobre la síntesis orgánica, su origen, las reacciones de 
sustitución y su clasificación. Se explica también el mecanismo de reacción de la sustitución 
nucleofílica de Vicarius, las propiedades físicas de los cloronitrobencenos analizados y las 
aplicaciones de esta reacción en el ámbito industrial. Finalmente, se muestra una breve reseña 
de lo que es el modelamiento computacional empleado en este estudio. En el Capítulo II, se 
especifica el fundamento de las técnicas usadas, además de los equipos, reactivos, materiales 
y procedimientos empleados en la investigación. El Capítulo III muestra todos los resultados 
obtenidos en la investigación, además de una discusión de cada uno de los resultados para su 
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mejor entendimiento.  Finalmente, el Capítulo IV presenta las conclusiones y 
recomendaciones obtenidas en este estudio. 
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CAPÍTULO I 
 
 
1. MARCO TEÓRICO 
 
Una de las partes más maravillosas y significativas de la química orgánica es la síntesis de 
compuestos orgánicos; es así, que a nivel industrial, la síntesis orgánica ha contribuido al 
desarrollo planificado de moléculas orgánicas mediante reacciones químicas, cubriendo de 
esa manera las necesidades de las personas [4]. 
 
 
En 1828 se estableció la primera síntesis orgánica; Friedrich Wöhler, pedagogo y químico 
alemán, obtuvo urea a partir de cianato amónico. Desde entonces, más de 10 millones de 
compuestos orgánicos han sido sintetizados a partir de compuestos más simples, tanto 
orgánicos como inorgánicos [4]. 
 
 
En 1896, el químico alemán Paúl Walden encontró que los ácidos (+) y (-) málicos 
enantioméricamente puros, son capaces de interconvertirse a través de una serie de reacciones 
de sustitución sencillas. Este científico hizo reaccionar el ácido (-)- málico con PCl5 
(pentacloruro de fósforo), obteniendo ácido (+)- clorosuccínico, el cual, al tratarlo con Ag2O 
(óxido de plata) húmedo, produjo ácido (+)- málico. De igual forma, la reacción del ácido 
(+)- málico con PCl5 produjo ácido (-)- clorosuccínico, el cual se convirtió en ácido (-)- 
málico cuando reaccionó con Ag2O húmedo [5]. 
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Figura 1. 1. Ciclo de Walden de las reacciones que interconvierten ácidos málicos (+) y 
(-) [5] 
 
En la Figura 1.1, se evidencia la conversión del ácido (-)-málico a ácido (+)- málico y 
viceversa. El ácido málico presenta el grupo funcional -OH hacia la derecha desde el punto 
de vista del observador, por lo que se le asigna la letra D, en donde el ácido (-)-málico tiene 
una rotación específica de -2,3°, debido a que rota el plano de la luz polarizada hacia la 
izquierda (levógiro) y el ácido (+)-málico tiene una rotación específica de +2,3°, ya que rota 
el plano de la luz polarizada hacia la derecha (dextrógiro) [5]. 
 
 
Hoy día, a las reacciones del ciclo de Walden se las denomina reacciones de sustitución 
nucleofílica, porque cada etapa involucra la sustitución de un nucleófilo (el ion cloruro, Cl
-
, o 
el ion hidróxido, OH
-
) por el otro. Las reacciones de sustitución nucleofílica son uno de los 
tipos de reacciones más comunes y versátiles en la química orgánica [5]. 
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1.1. REACCIONES DE SUSTITUCIÓN 
 
En una reacción de sustitución o desplazamiento, uno o varios átomos que forman parte de un 
compuesto químico son desplazados por otros átomos de otro compuesto químico. Se 
representa por: AB + C → AC + B, que indica que el compuesto químico de fórmula AB 
reacciona con C para formar el compuesto químico AC, desplazando de esa manera a B. 
Mediante este tipo de reacción, los elementos químicos más reactivos toman el puesto de los 
que son menos reactivos, como en: CuO + H2 → H2O + Cu [5]. 
 
 
Las reacciones de sustitución se clasifican en distintos tipos, según el reactivo de sustitución que 
se utilice (nucleófilo, electrófilo o un radical libre) o si el sustrato es alifático o aromático [6]. 
 
 
Se entiende como nucleófilo o reactivo nucleofílico (del griego, << que aman núcleos>>), a 
aquella especie que reacciona cediendo un par de electrones libres a otra especie, al ser rico 
en electrones, tiende a atacar el núcleo del carbono, cuando este ataque termina en 
sustitución, la reacción se denomina sustitución nucleofílica [6]. 
 
 
Un electrófilo o reactivo electrófilo, es aquel agente químico que es atraído a zonas ricas de 
electrones, en las cuales acepta un par de electrones formando un enlace con un nucleófilo 
[7]. 
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Un radical libre es aquella especie química, que presenta electrones desapareados en los 
orbitales externos, esta características lo hace altamente reactivo, ya que debido a este tipo de 
desequilibrio, tiende a compensar el desequilibrio electrónico cediendo (agente reductor) o 
capturando (agente oxidante) electrones de otras moléculas del entorno [7]. 
 
 
1.1.1. CLASIFICACIÓN DE LAS REACCIONES DE SUSTITUCIÓN 
 
Las reacciones de sustitución se clasifican en sustitución electrofílica aromática y sustitución 
nucleofílica, dentro de esta última se encuentra la sustitución nucleofílica alifática y 
aromática. 
 
 
1.1.1.1. SUSTITUCIÓN ELECTROFÍLICA AROMÁTICA 
 
En este tipo de reacciones, un electrófilo (E
+
) reacciona con el anillo aromático y sustituye 
uno de los hidrógenos [8]. 
 
 
Mediante este tipo de reacción es posible anexar distintos sustituyentes al anillo aromático. 
Se le puede halogenar (sustituir con halógeno: -F, -Cl, -I, -Br), nitrar (sustituir por un grupo 
nitro: -NO2), sulfonar (sustituir por un grupo ácido sulfónico -SO3H), alquilar (sustituir por 
un grupo alquilo: -R), entre otras reacciones [8]. 
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Todas estas reacciones pueden ser llevadas a cabo seleccionando los reactivos y condiciones 
apropiadas. 
 
 
En la Tabla 1.1 se muestran las principales reacciones de sustitución electrofílica aromática 
[8]: 
 
 
Tabla 1. 1. Principales reacciones de sustitución electrofílica aromática 
Reacción Expresión estructural de la reacción 
Nitración 
 
 
 
Sulfonación 
 
 
 
Halogenación 
 
 
Alquilación de 
Frield – crafts 
 
 
Acilación de 
Frield – Crafts 
 
 
 
 
 9 
 
Protonación 
(desulfonación) 
 
 
 
Nitrosación 
 
 
 
 
 
1.1.1.2. SUSTITUCIÓN NUCLEOFÍLICA 
 
Es un tipo de reacción de sustitución en la que un nucleófilo, "rico en electrones", reemplaza 
en una posición electrófila, "pobre en electrones", de una molécula a un átomo o grupo, 
denominados grupo saliente [9]. 
 
 
 SUSTITUCIÓN NUCLEOFÍLICA ALIFÁTICA 
 
Este tipo de sustitución nucleofílica forma parte de las reacciones de los halogenuros de 
alquilo, la Tabla 1.2 detalla las principales reacciones de este tipo de sustitución [10]. 
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Tabla 1. 2. Reacciones de sustitución nucleofílica alifática 
Reacción Producto 
R : X  +  : OH
-
 → R : OH + : X- Alcohol 
R : X  +  H2O → R : OH + : X
-
 Alcohol 
R : X  + :OR
´-
 → R : OR´     + : X- 
Éter (síntesis de 
Williamson) 
R : X  + 
- :C ≡ CR´   → R : C≡CR´ + : X- Alquino 
R : X  + 𝑅𝛿−′ − 𝑀𝛿+    → R : R´      + : X- Alcano 
R : X  + : I
-
 → R : I + : X- Yoduro de alquilo 
R : X  + : CN
-
 → R : CN + : X- Nitrilo 
R : X  + R´COO : 
-
 → R´COO : R + : X- Ester 
R : X  + : NH3 → R : NH2      + : X
-
 Amina primaria 
R : X  + : NH2R´ → R : NHR´ + : X
-
 Amina secundaria 
R : X  + : NHR´R´´ → R : NR´ R´´ + : X- Amina terciaria 
R : X + : P(C6H5)3 → R : P(C6H5)3
+
 X
-
  Sal de fosfonio 
R : X + : SH
-
 → R : SH + : X- Tiol 
R : X + : SR´
-
 → R : SR´ + : X- Tioéster 
R : X + 
Ar–H 
 AlCl3 
 Ar - R + : X
-
 
Alquilbenceno (reacción 
de Frield-Crafts) 
+ [𝐶𝐻(𝐶𝑂𝑂𝐶2𝐻5)2]
− → R: 𝐶𝐻(𝐶𝑂𝑂𝐶2𝐻5)2 Síntesis malónica 
+ [𝐶𝐻3𝐶𝑂𝐶𝐻𝐶𝑂𝑂𝐶2𝐻5]
− → 𝐶𝐻3𝐶𝑂𝐶: 𝑅𝐻𝐶𝑂𝑂𝐶2𝐻5 Síntesis acetoacética 
 
 
En la Tabla 1.2, los compuestos de color azul representan al nucléofilo, R:X al sustrato y : X
-
 
al grupo saliente. 
 
 
La sustitución nucleofílica alifática presenta dos reacciones fundamentales: reacción de 
sustitución nucleofílica unimolecular (SN1), que ocurre en dos pasos: en el primero, el 
sustrato experimenta la ruptura del enlace carbono-halógeno y forma un ion carbonio; en el 
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segundo paso, el nucleófilo reacciona con el ion carbonio y se origina el producto y reacción 
de sustitución nucleofílica bimolecular (SN2), al cual se lleva a cabo en un solo paso: en el 
haluro de alquilo (sustrato), ocurre el rompimiento del enlace R-X y la formación del enlace 
R-Nu de manera simultánea; como en este paso intervienen las dos sustancias reaccionantes, 
se le llama bimolecular o de sustitución nucleofílica 2 (SN2) [11]. 
En la Tabla 1.3 se detalla las características principales de las reacciones antes mencionadas 
[11]:  
 
Tabla 1. 3. Factores que influyen en la sustitución nucleofílica unimolecular (SN1) y la 
sustitución nucleofílica bimolecular (SN2) 
 SN1 SN2 
Nucleófilo 
Son apropiados los 
nucleófilos débiles 
Se necesitan nucleófilos 
fuertes 
Sustrato (RX) 3º > 2º CH3
X > 1º > 2º 
Disolvente 
Se necesitan disolventes 
ionizantes buenos 
Amplia variedad de 
disolventes 
Grupo saliente Debe ser  bueno Debe ser bueno 
Cinéticas Primer orden kr
[RX] Segundo orden, k
r
[RX][Nu
-
] 
Estereoquímica 
Mezcla de inversión y 
retención 
Inversión completa 
Transposiciones Común Imposible 
 
 
 SUSTITUCIÓN NUCLEOFÍLICA AROMÁTICA 
 
Este tipo de sustitución forma parte de las reacciones de los halogenuros de arilo, estos 
compuestos contienen halógeno unido directamente a un anillo aromático [12]. 
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En la sustitución nucleofílica, los halogenuros de arilo son relativamente inertes, pero la 
presencia de ciertos grupos unidos al anillo aromático aumentan considerablemente su 
reactividad. Con la ausencia de dichos grupos se puede lograr las sustituciones, pero con 
reactivos muy básicos o a temperaturas elevadas [12]. 
En 1978, los científicos Makosza y Wojciechowski descubrieron un tipo de reacción, en la 
que se involucra un sustrato (nitroareno) y un nucleófilo (clorometilfenilsulfona), 
constituyendo de esa forma un tipo de reacción especial dentro de la sustitución nucleofílica 
aromática, con características excepcionales, denominada sustitución nucleofílica de Vicarius 
[13]. 
 
 
1.2. SUSTITUCIÓN NUCLEOFÍLICA DE VICARIUS 
 
En este tipo de reacción, los carbaniones de clorometilfenilsulfonas reaccionan con 
nitroarenos sustituyendo al hidrógeno en posiciones orto y para por un grupo 
fenilmetilsulfona [14]. 
 
 
Figura 1. 2. Reacción SNV de nitroarenos con carbaniones de clorometilfenilsulfonas 
[14] 
 
En la Figura 1.2, se observa la sustitución nucleofílica de Vicarius, en donde un compuesto 
nitroaromático que presenta un grupo funcional (Z), reacciona con clorometilfenilsulfona, 
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que está formada por un halógeno (Cl) y un grupo sulfona -CH2SO2Ph. Al ser los compuesto 
nitroaromáticos pobres en electrones, no es posible realizar una sustitución electrofílica, por 
ello se establece una sustitución nucleofílica, en donde el compuesto nitroaromático 
reacciona con un carbanión que contiene un grupo saliente (Cl), dando como resultado la 
sustitución nucleofílica esperada [14]. 
 
 
1.2.1. MECANISMO DE REACCIÓN DE SNV 
 
El mecanismo de reacción que comprende la SNV es el de adición-eliminación, este tipo de 
mecanismo es uno de los varios mecanismos que comprende la sustitución nucleofílica 
aromática (SNAr), en donde un nucleófilo se adiciona a la posición del grupo saliente, el cual 
a continuación es eliminado recuperándose la aromaticidad. Tiene lugar si existen grupos 
fuertemente atractores de electrones, típicamente grupos nitro -NO2, en las posiciones orto y 
para al grupo saliente [15]. 
 
 
Figura 1. 3. Mecanismo de reacción de SNV [15] 
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Como se muestra en la Figura 1.3, la adición de nucleófilo en halonitroarenos procede más 
rápido en las posiciones ocupadas por átomos de hidrógeno que en las posiciones ocupadas 
por átomos de halógeno, incluso por átomos de flúor.  
 
 
Otro factor importante que se recalca es la reactividad del aducto 𝜎𝐻 y el aducto 𝜎𝑋, debido a 
que éste último no tiene la posibilidad de rearomatizarse a través de la salida espontánea del 
anión hidruro, por lo general, las ganancias de desaromatización se dan a través de la salida 
del nucleófilo. Esto significa que la adición rápida en las posiciones ocupadas por átomos de 
hidrógeno es reversible, debido a que los aductos 𝜎𝐻generalmente se disocian más lento. Por 
otro lado la formación de aductos 𝜎𝑋 es irreversible, dando paso a la sustitución del átomo de 
halógeno. 
 
 
Para que se desarrolle la formación del aducto 𝜎𝐻, es indispensable la eliminación del anión 
hidruro, lo cual se produce por oxidantes externos, uno de los cuales es el hidróxido de 
potasio [15]. 
 
 
Uno de los compuestos de estudio en este tipo de sustitución es el cloronitrobenceno. Este 
compuesto presenta tres isómeros estructurales, orto, meta y para. Cada isómero presenta 
distintas propiedades físicas. 
 
 
Se dará paso también a la descripción de las propiedades físicas del agente nucleofílico.  
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1.2.2.  PROPIEDADES DE o-CLORONITROBENCENO 
 
También llamado 1-cloro-2-nitrobenceno (Figura 1.4), son cristales de color amarillos, de 
olor característico. 
 
 
Figura 1. 4. Estructura de o-cloronitrobenceno 
 
 
Tabla 1. 4. Propiedades físicas del o-cloronitrobenceno [16] 
Fórmula ClC6H4NO2 
Peso molecular 157,55 g/mol 
Número CAS 88-73-3 
Punto de ebullición 245 °C 
Punto de fusión 32 °C 
Densidad 1,4 g/cm³ 
Solubilidad en agua insoluble 
Presión de vapor, kPa a 20 °C 0,6 
Densidad relativa de vapor (aire = 1) 5,4 
Densidad relativa de la mezcla vapor/aire a 20 °C (aire = 1) 1,03 
Punto de inflamación 124°C c.c. 
Temperatura de autoignición 487 °C 
Límites de explosividad, % en volumen en el aire 1,15 - 13,1 
Coeficiente de reparto octanol/agua como log Pow 2,24 
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En la Tabla 1.4 se muestran las propiedades físicas del o-cloronitrobenceno. Presenta un 
punto de ebullición de 245 °C, punto de fusión de 32 °C y densidad 1,4 g/cm
3
, como sus 
propiedades físicas más importantes. 
 
 
1.2.3. PROPIEDADES DE m-CLORONITROBENCENO 
 
También llamado 1-cloro-3-nitrobenceno (Figura 1.5), son cristales de color violeta, de olor 
característico. 
 
Figura 1. 5. Estructura de m-cloronitrobenceno 
 
Tabla 1. 5. Propiedades físicas del m-cloronitrobenceno [17] 
Fórmula ClC6H4NO2 
Peso molecular 157,55 g/mol 
Número CAS 121-73-3 
Punto de ebullición 236 °C 
Punto de fusión 48 °C 
Densidad 1.534 g/mL a 25 °C 
Solubilidad en agua insoluble 
Presión de vapor, kPa a 20 °C 5 
Densidad relativa de vapor (aire = 1) 5,44 
Densidad relativa de la mezcla vapor/aire a 20 °C (aire = 1) 103 °C c.c. 
Punto de inflamación - 
Temperatura de autoignición 500 °C 
Límites de explosividad, % en volumen en el aire - 
Coeficiente de reparto octanol/agua como log Pow 2,41 
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En la Tabla 1.5 se muestran las propiedades físicas más importantes del m-cloronitrobenceno. 
Tiene un punto de ebullición de 236 °C, punto de fusión de 48 °C y densidad 1,534 g/cm
3
. 
 
 
1.2.4.  PROPIEDADES DE p-CLORONITROBENCENO 
 
También llamado 1-cloro-4-nitrobenceno (Figura 1.6), son cristales de color amarillo pastel, 
de olor característico. 
 
Figura 1. 6. Estructura de p-cloronitrobenceno 
 
Tabla 1. 6. Propiedades físicas del p-cloronitrobenceno [18] 
Fórmula ClC6H4NO2 
Peso molecular 157,55 g/mol 
Número CAS 100-00-5 
Punto de ebullición 239 °C 
Punto de fusión 83 °C 
Densidad 1,3 g/cm3 
Solubilidad en agua insoluble 
Presión de vapor, Pa a 30 °C 20 
Densidad relativa de vapor (aire = 1) 5,44 
Densidad relativa de la mezcla vapor/aire a 20 °C (aire = 1) - 
Punto de inflamación 127 °C c.c. 
Temperatura de autoignición - 
Límites de explosividad, % en volumen en el aire - 
Coeficiente de reparto octanol/agua como log Pow 2,39 
 18 
 
En la Tabla 1.6 se presentan las propiedades físicas del p-cloronitrobenceno. El compuesto 
tiene un punto de ebullición de 239 °C, punto de fusión de 83 °C y densidad 1,3 g/cm
3
, como 
sus propiedades físicas más importantes. 
 
 
1.2.5. AGENTE NUCLEOFÍLICO: CLOROMETILFENILSULFONA 
 
También llamada 1- (clorometil sulfonil) benceno (Figura. 1.7). Sus cristales son incoloros de 
olor dulce.  Esta molécula es el nucleófilo en la SNV.  
 
 
Figura 1. 7. Estructura de clorometilfenilsulfona 
 
Tabla 1. 7. Propiedades físicas del compuesto clorometilfenilsulfona [19] 
Fórmula C7H7ClO2S 
Peso molecular 190,65 g/mol 
Número CAS 7205 – 98 - 3 
Punto de ebullición No hay dato disponible 
Punto de fusión 51 – 52,5 °C 
Punto de inflamabilidad 113 °C 
Solubilidad en agua No hay dato disponible 
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En la Tabla 1.7 se presentan las propiedades físicas de la clorometilfenilsulfona. La 
propiedad física más importante para su identificación es el punto de fusión, que va de 51-
52,5 °C. 
 
 
1.2.6. REACTIVIDAD DEL NITROBENCENO CON UN GRUPO HALÓGENO 
 
El grupo nitro es un activante del anillo aromático en la sustitución nucleofílica aromática. En 
posiciones orto, meta y para respecto al halógeno (cloro), el grupo nitro aumenta su 
reactividad, de esa manera este grupo será el que de paso a un sustituyente en la posición 
orto, si se encuentra en posición para con respecto al cloro; y en las posiciones orto y para, si 
se encuentra en posiciones orto y meta respecto al cloro, tal como se muestra en las Figuras 
1.8 – 1.10 [20]. 
 
 
Figura 1. 8. Reacción SNV de nitrobenceno con cloro en posición para 
 
Figura 1. 9. Reacción SNV de nitrobenceno con cloro en posición orto 
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Figura 1. 10. Reacción SNV de nitrobenceno con cloro en posición meta 
 
En las Figuras 1.8-1.10 el radical fenilo está representado por las letras ph. 
 
 
La clorometilfenilsulfona forma un carbanión (por presencia de la base), que posee un par de 
electrones sin compartir, ideal para que este carbanión sea atraído hacia la carga positiva del 
anillo aromático, dando lugar la sustitución en posiciones orto y para, según corresponda 
[20]. 
 
 
1.2.7. APLICACIONES 
 
La aplicación más importante de la reacción SNV se enfoca en la síntesis de los anillos 
heterocíclicos. Los heterociclos pueden ser obtenidos por un proceso intramolecular directo, 
o en las transformaciones que emplean derivados de o-nitrobencilo obtenidos en los procesos 
intermoleculares [21]. 
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La química de heterociclos es una parte importante de la química, tanto por la naturaleza, 
como por la reactividad de los heterociclos. Desde un punto de vista práctico, los sistemas 
heterocíclicos se encuentran ampliamente distribuidos en la naturaleza [21]. 
 
 
Algunas aplicaciones de compuestos heterocíclicos sintetizados mediante esta reacción son 
los índoles. Existen muchos productos basados en el anillo de indol heterocíclico que son 
menos conocidos, tales como cosméticos, perfumes, tejidos resistentes, termómetros, entre 
otros. En los perfumes por ejemplo, el aceite de jazmín natural contiene alrededor de 2,5% de 
indol. Un kilogramo de aceite natural requiere el procesamiento de varios millones de flores 
de jazmín y cuesta alrededor de 10000 dólares, el indol se utiliza en la fabricación de aceite 
de jazmín sintético, provocando de esa forma que los costos sean mínimos [21].  
 
 
La quinoleína es un compuesto orgánico heterocíclico formado por la unión de un núcleo 
derivado del benceno y otro piridínico. Este compuesto es esencial en farmacología, ya que a 
partir del mismo se sintetiza compuestos como el tartrato de quinoleína que combate la fiebre 
y las infecciones; el salicilato de quinoleína y el sulfosalicilato de quinoleína, con las mismas 
propiedades beneficiosas; la oxiquinoleína y la ortoxiquinoleína, que presentan propiedades 
antisépticas y antibióticas; la cloroquina y la amodiaquina, para el tratamiento de la malaria, 
entre otros. 
 
 
La quinoleína se encuentra en muchos compuestos derivados de gran utilidad, entre los más 
importantes están el quiniofón y la yodoclorhidroxiquina como amebicidas [21]. 
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Desde finales del siglo XIX, se extraen numerosos colorantes de la quinoleína, entre los que 
cabe destacar el amarillo de quinoleína y el rojo de quinoleína, este último es utilizado para 
obtener placas fotográficas ortocromáticas; también se obtienen las llamadas cianinas que son 
unos colorantes verdes y azules ampliamente explotados en la fotografía, la imprenta y la 
industria textil [21]. 
 
 
En un enfoque más general, la reacción SNV abre nuevas perspectivas en la química de los 
compuestos aromáticos. La variedad  de funcionalidad de sustituyentes introducidos en 
nitroarenos, así como sus análogos hetero, es prácticamente ilimitado. Este proceso también 
ofrece fácil acceso a muchos materiales de partida para nuevas transformaciones que son 
particularmente útiles para la síntesis de sistemas heterocíclicos [21]. 
 
 
La síntesis de fisostigmina también se lleva a cabo por medio de esta reacción, este 
compuesto es un alcaloide que se extrae de la planta Physostigma venenosum o haba de 
Calabar, planta perenne que se encuentra en África Occidental. Por medio de la SNV se 
establece la reacción entre p-nitroanisol y un derivado de C-sililado de N-metilpirrolidinona. 
Este alcaloide ha sido investigado para el tratamiento de Alzheimer, ya que en esta 
enfermedad hay un déficit colinérgico (circuitos neuronales, medicamentos, moléculas, y 
proteínas que hacen uso, transportan o modifican la actividad del neurotransmisor 
acetilcolina) del sistema nervioso central [22].  
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1.3. MODELAMIENTO MOLECULAR 
 
El modelamiento molecular se enfoca en el estudio de métodos teóricos y técnicas 
computacionales para modelar, imitar y predecir el comportamiento de las moléculas. Se 
aplica en un extenso rango de campos físicos (termodinámica, mecánica clásica, mecánica 
estadística, mecánica cuántica, física matemática y ciencia de materiales), químicos 
computacionales y bioquímicos [23]. 
 
 
1.3.1. QUÍMICA COMPUTACIONAL 
 
La química computacional es una rama de la química teórica, que hace énfasis en la 
investigación de átomos, moléculas y macromoléculas mediante un sistema de ordenadores, 
por medio del cual se utiliza la ecuación de energía de Schrödinger, para llevar a cabo los 
cálculos respectivos [24]. 
 
 
1.3.2. TEORÍA DEL FUNCIONAL DE LA DENSIDAD 
 
La teoría del funcional de la densidad (DFT por sus siglas en inglés) se enfoca en que la 
energía de una molécula puede ser determinada por la densidad de un electrón en vez de por 
una función de onda. La DFT se encarga de dividir la energía electrónica en diferentes 
componentes que son calculados por separado: energía cinética, interacción electrón-núcleo, 
repulsión de coulomb, e interacción electrón-electrón [25]. 
 
 
 24 
 
Para este tipo de cálculo el funcional híbrido B3LYP es el más usado, en especial en 
moléculas orgánicas [25]. 
 
 
1.3.3. ENERGÍA SINGLE POINT 
 
Es el cálculo aproximado de la energía y propiedades relacionadas de una estructura 
geométrica molecular específica. Este cálculo es efectuado en un solo punto de la superficie 
de energía potencial de la molécula. Con ello, se obtiene información sobre el 
comportamiento de la molécula en relación a su energía [26]. 
 
 
1.3.4. OPTIMIZACIÓN DE LA GEOMETRÍA 
 
Antes de efectuar un cálculo teórico como por ejemplo: RMN (resonancia magnética 
nuclear), IR (espectroscopía de infrarrojos), entre otros análisis, es indispensable optimizar la 
molécula de estudio; es así, que la optimización geométrica  se basa en la modificación 
sistemática de las coordenadas atómicas de un modelo, dando como resultado una geometría 
donde las fuerzas netas en la estructura son iguales a cero. Realizando este procedimiento, se 
asegura que no haya ruptura de enlaces y que la molécula se encuentra en óptimas 
condiciones para los estudios pertinentes [27]. 
 
 
1.3.5. FRECUENCIAS VIBRACIONALES 
 
Este tipo de análisis se centra en proveer los espectros IR y Raman de una molécula. Se 
pueden obtener espectros tanto de moléculas en estado basal, como de estados de transición, 
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ya que en este estudio desarrolla un cálculo de la segunda derivada de la energía con respecto 
a la posición nuclear [27]. 
 
 
1.3.6. GAUSSIAN 03 
 
Este tipo de software es producido por Gaussian Inc., comprende un sistema de programas 
conectados para ejecutar una variedad de cálculos de estructura electrónica, que es capaz de 
predecir varias propiedades moleculares y reacciones químicas, incluyendo [28]: 
 Energías y estructuras moleculares 
 Energías y estructuras de estado de transición 
 Frecuencias vibracionales  
 Espectros infrarrojos y Raman  
 Propiedades termodinámicas  
 Energías de reacción y de enlace  
 Trayectorias de reacción 
 Orbitales moleculares  
 Cargas atómicas  
 Apantallamiento en resonancia magnética nuclear y susceptibilidad magnética 
 Afinidades electrónicas y potenciales de ionización  
 Polarización e hiperpolarización 
 Potenciales electrostáticos y densidades electrónicas 
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De lo descrito anteriormente, los temas que se tratarán en este estudio son: energías y 
estructuras moleculares, frecuencias vibracionales, espectro infrarrojo, propiedades 
termodinámicas y apantallamiento de resonancia magnética nuclear.  
 
 
Este programa tiene como objetivo estudiar sistemas en fase gaseosa y en solución, en el 
estado fundamental y estados excitados; lo que permite explorar áreas de interés químico 
como efectos del sustituyente, mecanismos de reacción, superficies de energía potencial, 
energías de excitación, entre otros temas [28]. 
 
 
Figura 1. 11. Las partes de una entrada en Gauss View 4.1.2  para hacer un cálculo en 
Gaussian 03 [28] 
 
En la Figura 1.11, se evidencia la programación de una entrada para poder realizar un cálculo 
en Gaussian 03, todo tiene un orden de escritura, el cual debe ser cumplido para que se pueda 
correr el programa. No hay discriminación entre mayúsculas y minúsculas, pero es 
importante el adecuado uso de los signos, según la línea de ruta seleccionada [28]. 
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1.3.7. GAUSS VIEW 4.1.2 
 
La función de este tipo de programa es graficar y visualizar las moléculas, visualizar los 
espectros y mecanismos de reacción. En el Gauss View 4.1.2 se realiza el dibujo del 
compuesto químico o elemento, se introduce la línea de ruta (el cálculo que se desea realizar) 
y posteriormente se guarda, para que al abrir el programa Gaussian 03 se ejecute el programa 
y se obtengan los resultados esperados [28]. 
 
 
1.3.8. APLICACIONES DE LA QUÍMICA COMPUTACIONAL 
 
La química computacional ha roto barreras en el ámbito de la química teórica; ha ido más allá 
de un simple análisis computacional, ha centrado su interés en ayudar al investigador a 
desarrollar la parte experimental de un estudio en su ámbito más trascendental y científico 
[29].  
 
 
La química computacional se encarga de estudiar las propiedades químicas, los procesos de 
síntesis, la cinética de reacción de compuestos de interés. Con su amplia tecnología, 
proporciona al químico un análisis molecular teórico antes de sintetizar una molécula en el 
laboratorio, y aun cuando sus resultados no sean 100% reales, se tiene una probabilidad del 
90% para evaluar si un método es viable o no en el campo experimental. Con ello, la química 
computacional elimina (en gran medida) costo de experimentación y tiempo, contribuyendo 
con el ahorro de reactivos, compra de material de laboratorio innecesario, y la generación de 
desechos tóxicos. Es así, que la experimentación en el laboratorio y la aplicación de la 
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química experimental computacional se complementan, mas no hay un reemplazo de la 
química experimental por la computacional [30]. 
 
 
1.4. RESONANCIA MAGNÉTICA NUCLEAR (RMN) 
 
La espectroscopía de RMN fue desarrollada a finales de los años cuarenta para estudiar los 
núcleos atómicos. En 1951, los químicos descubrieron que la RMN podía ser utilizada para 
determinar las estructuras de los compuestos orgánicos [31]. Para que se pueda emplear la 
técnica, los núcleos deben tener un momento magnético distinto de cero. Esta condición no la 
cumplen los núcleos con número másico y número atómico par (como el 
12
C, 
16
O, 
32
S). Esta 
situación se da en los átomos de: 
1
H, 
13
C, 
31
P, 
19
F y 
15
N. Este tipo de núcleos son 
magnéticamente activos, es decir poseen espín, igual que los electrones, ya que los núcleos 
poseen carga positiva y poseen un movimiento de rotación sobre un eje que hace que se 
comporten como si fueran pequeños imanes [31]. 
 
 
La RMN se basa en la medida de la radiación electromagnética en la región de las 
radiofrecuencias, aproximadamente de 4 a 900 MHz. A diferencia de la absorción infrarroja, 
los núcleos de los átomos son los que participan en el proceso de absorción en vez de los 
electrones exteriores. Para que en los núcleos se formen los estados de energía que hagan 
posible la absorción, se necesita colocar el analito en un intenso campo magnético [32]. 
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1.4.1. TIPOS DE ESPECTROSCOPÍA RMN 
 
Los tipos de espectroscopía RMN más usados son: la resonancia magnética nuclear del 
protón  (RMN – 1H) y la resonancia magnética del carbono (RMN – 13C). En el primer caso, 
el protón presenta el mayor núcleo magnético, ya que casi el 100% de la abundancia isotópica 
natural del hidrógeno es 
1
H. Además que es una de las técnicas más usadas y sensibles [32]. 
En el segundo caso, para el carbono, el isótopo observado es el 
13
C, porque aunque el 
12
 C sea 
más abundante (99%), es magnéticamente inactivo, por poseer un número par de protones y 
un número par de neutrones, por tanto, no tiene espín magnético y no puede dar lugar a 
señales de resonancia magnética nuclear. A pesar que en RMN – 13C presenta una baja 
sensibilidad por la escasés del 
13
C (1,1%), presenta ventajas en la obtención de espectros en 
donde: los desplazamientos químicos son 15 a 20 veces mayores que los del hidrógeno y no 
se necesita integrar los picos, como en el caso del hidrógeno [32]. 
 
 
1.4.2. DISOLVENTES UTILIZADOS EN RMN 
 
En RMN – 1H, los solventes deben ser deuterados, es decir libres de interferencias en el 
análisis de RMN. El hidrógeno del solvente no debe interferir en el análisis. Un ejemplo de 
un disolvente usado es el cloroformo deuterado [32]. 
 
 
1.4.3. REPRESENTACIÓN DEL ESPECTRO 
 
La técnica de espectroscopía de resonancia magnética nuclear promueve la identificación y 
cuantificación de isómeros, por medio de señales del espectro de RMN, estas señales se 
miden en una escala independiente del campo magnético aplicado, llamada desplazamiento 
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químico y representado por la letra δ. Independientemente del campo magnético al que 
trabaje el espectrofotómetro, las señales de un compuesto químico se obtienen siempre a los 
mismos valores de δ [32]. 
 
 
La aplicabilidad de la RMN se basa principalmente en: el análisis estructural y 
estereoquímico para la caracterización de compuestos químicos con núcleos activos, 
identificación y cuantificación de compuestos orgánicos, control de impurezas, estudios de 
sistemas dinámicos y parámetros físicos moleculares, control de calidad de alimentos, 
determinación de isómeros [32]. 
 
 
En el ámbito computacional, los espectros RMN se obtienen mediante el keyword GIAO, 
método B3LYP y el conjunto de base 6-311G (d,p): # NMR=GIAO B3LYP/6-311g(d,p). A 
diferencia de un espectro experimental, el espectro computacional de RMN analiza, de 
manera independiente, cada señal presente, correspondiente al tipo de átomo (
1
H, 
13
C, 
17
O) 
que se esté analizando [28]. 
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CAPÍTULO II 
 
 
2. MATERIALES Y MÉTODOS 
 
Los métodos analíticos utilizados en esta investigación fueron: cromatografía de capa fina 
para la identificación. Cromatografía en columna para la separación y purificación, y 
espectroscopía infrarroja para la caracterización de los productos.  
 
 
Dentro del campo computacional, el estudio de reactividad incluyó la optimización de las 
estructuras, el análisis termodinámico, el cálculo de electrofilia global, el estudio de 
espectroscopía infrarroja y el análisis de resonancia magnética nuclear: 
1
H RMN y 
13
C RMN, 
mediante el uso del paquete Gaussian 03 y el método B3LYP, en el marco de la Teoría del 
Funcional de la Densidad (DFT). 
 
 
2.1. SÍNTESIS EXPERIMENTAL 
 
Para la síntesis de los productos se utilizó cloronitrobenceno en las posiciones orto, meta y 
para, respectivamente, y clorometilfenilsulfona.  
Se realizó un análisis de reactividad en función de los rendimientos de los productos 
obtenidos, como también un análisis computacional de los mismos.  
Durante toda la síntesis se utilizó el siguiente equipo de protección: mascarilla para gases 
orgánicos tóxicos, gafas de seguridad, mandil y guantes de nitrilo. Como medio de 
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precaución hacia los reactivos, se revisó las hojas de seguridad (MSDS por sus siglas en 
inglés) antes de su utilización (ver Anexo 1).  
 
 
2.1.1. SÍNTESIS DE CLOROMETILFENILSULFONA 
 
2.1.1.1. EQUIPOS 
 
 Equipo para baño de agua con control de temperatura THERMO SCIENTIFIC 2842 
 Balanza analítica Mettler Toledo ® ML204 
 Equipo para punto de fusión VWR IA9000 
 Equipo IR transformadas de Fourier Perkin Elmer BX 
 
 
2.1.1.2. MATERIALES 
 
 Balón base plana de 250 mL 
 Refrigerante 
 Cajas Petri 
 Juego de vasos de precipitación de 100, 250 y 400 mL 
 Agitador de vidrio 
 Embudo de separación de 250 mL 
 Pipeta graduada de 10 mL 
 Vidrios de reloj  
 Espátula metálica paleta – cuchara 
 Soporte universal 
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 Pinzas sin muelle 
 Toallas absorbentes 
 
 
2.1.1.3. REACTIVOS 
 
 Bencensulfinato de sodio, grado síntesis, marca Aldrich Chemistry 
 Clorobromometano, grado síntesis, marca Aldrich Chemistry 
 Dimetilsulfóxido (DMSO), grado síntesis, marca Merck 
 Cloruro de metileno, grado reactivo, marca Merck 
 Agua destilada 
 Sulfato de magnesio anhidro, grado reactivo, marca Merck 
 Cloroformo, grado reactivo, marca Merck 
 
 
2.1.1.4. PROCEDIMIENTO 
 
 En un balón base plana de 250 mL, con una probeta, añadir 50,0 mL de dimetilsulfóxido, 
posteriormente, agregar 16,40 g de bencensulfinato de sodio y 8,00 mL (15,50 g) de 
clorobromometano. Mezclar bien. 
 Programar la temperatura del equipo de baño de agua a 50 °C.  
 Armar el equipo de reflujo, acoplando el refrigerante al balón de base plana. 
 Calentar la solución en el baño de agua durante cuatro horas.  
 Dejar enfriar la mezcla de reacción. 
 Una vez fría la mezcla, con una probeta, agregar 50,0 mL de agua destilada. 
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 Con una probeta, agregar a la mezcla, 50,0 mL de diclorometano, mezclar bien.  
 Colocar los extractos combinados en un embudo de separación de 250 mL. Con una 
probeta, lavar con 50,0 mL de agua destilada. Posteriormente secar con sulfato de 
magnesio anhidro. 
 En una caja Petri previamente pesada, colocar los extractos obtenidos, con una probeta, 
añadir 25,0 mL de cloroformo, con el fin de evaporar el solvente y recristalizar el 
producto, obteniendo como resultado clorometilfenilsulfona. Obtener el porcentaje de 
rendimiento del mismo. 
 Para comprobar la calidad y certeza del compuesto obtenido, analizar su punto de fusión 
y su espectro IR. 
 
 
2.1.2. SÍNTESIS DE LOS DERIVADOS DE CLORONITROBENCENO CON 
CLOROMETILFENILSULFONA 
 
2.1.2.1. EQUIPO 
 
 Plancha de calentamiento con agitación VELP ® SCIENTIFICA ARE 
 
 
2.1.2.2. MATERIALES 
 
 Juego de vasos de precipitación 
 Vidrios de reloj 
 Espátula metálica paleta – cuchara 
 Agitador de vidrio 
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 Agitador magnético 
 Embudo de separación de 250 mL 
 Soporte universal 
 Aro metálico  
 Toallas absorbentes 
 Balón de aforo de 50 mL 
 Placas cromatográficas de silica gel con soporte de aluminio, marca Dynamics 
Adsorbents 
 
 
2.1.2.3. REACTIVOS 
 
 Clorometilfenilsulfona 
 Cloronitrocompuestos (1-cloro-2-nitrobenceno, 1-cloro-3-nitrobenceno, 1-cloro-4-
nitrobenceno), grado reactivo, marca Merck 
 Dimetilsulfóxido (DMSO), grado síntesis, marca Merck 
 Hidróxido de potasio en polvo, grado reactivo, marca Merck 
 Ácido clorhídrico acuoso al 2% 
 Cloroformo, grado reactivo, marca Merck 
 Sulfato de magnesio anhidro, grado reactivo, marca Merck 
 
 
2.1.2.4. PROCEDIMIENTO 
 
 Tomar 0,95 g (5 mmol) de clorometilfenilsulfona y 0,79 g (5 mmol) del 
cloronitrocompuesto, disolver estas cantidades en 20,0 mL de dimetilsulfóxido.  
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 Agitar la solución a temperatura ambiente. 
 Tomar 10 g de hidróxido de potasio, colocar esta cantidad en la licuadora y moler, hasta 
obtener un fino polvo. 
 A la solución agitada, añadir 2,00 g (36 mmol) de hidróxido de potasio en polvo. 
 Agitar la solución a una temperatura de 30 °C, por el lapso de 30 minutos. 
 Enfriar la solución con un baño de agua helada. 
 Verter 50,0 mL de ácido clorhídrico acuoso al 2% en la mezcla. 
 Realizar la extracción con diclorometano (2x50,0 mL). 
 Analizar en cromatografía de capa fina la fase orgánica (solución coloreada). 
 
 
2.2. TÉCNICAS INSTRUMENTALES 
 
Para la caracterización de los productos, se utilizaron algunas técnicas instrumentales. En 
primera estancia se separaron los isómeros de cada síntesis por cromatografía de capa fina 
(TLC, por sus siglas en inglés), comprobando de esta manera la presencia de isomería. 
Posteriormente, se procedió a una separación a mayor escala de los isómeros. Se utilizó 
cromatografía en columna para aislar cada producto con el fin de purificarlo. Una vez 
obtenidos los productos, se recristalizaron utilizando cloroformo, y finalmente se analizaron 
por espectroscopía de infrarrojos con transformadas de Fourier. Las técnicas fueron 
seleccionadas de acuerdo a la disponibilidad de equipos, materiales y reactivos para el 
estudio. 
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2.2.1. CROMATOGRAFÍA DE CAPA FINA  
 
En este tipo de técnica las separaciones se realizan en placas de vidrio, aluminio u otro 
soporte, revestidas con una capa delgada y adherente de partículas finamente divididas 
(comúnmente se utiliza sílica gel); a esto se le llama fase estacionaria. La placa es apoyada 
verticalmente en una cámara a un centímetro (la distancia entre el principio de la placa y la 
muestra que se desea analizar), en la cual se encuentra una solución (la solución consta de un 
solvente o mezcla de solventes); a esto se le conoce como fase móvil. A medida que la 
mezcla de solventes asciende, por capilaridad, a través de la fase estacionaria, se produce un 
reparto diferencial de las sustancias presentes en la muestra entre la fase móvil y la fase 
estacionaria [33]. 
 
 
Por medio de cromatografía de capa fina, se realiza la identificación de los derivados del 
cloronitrobenceno. Para ello, se toma una pequeña gota de cada síntesis, se la coloca en la 
placa cromatográfica de silica gel con soporte de aluminio, marca Dynamics Adsorbents, se 
deja secar y se la introduce en la cámara de desarrollo con el solvente correspondiente. Una 
vez seca la placa, se coloca el revelador para definir las manchas, correspondientes a los 
compuestos sintetizados por la reacción de 1-cloro-2-nitrobenceno, 1-cloro-3-nitrobenceno y 
1-cloro-4-nitrobenceno con clorometilfenilsulfona, respectivamente. 
 
 
2.2.1.1. REACTIVOS 
 
 Soluciones obtenidas de la síntesis de cloronitrobencenos (1-cloro-2-nitrobenceno, 1-
cloro-3-nitrobenceno, 1-cloro-4-nitrobenceno) con clorometilfenilsulfona 
 38 
 
 Hexano, grado reactivo, marca Merck 
 Acetato de etilo, grado reactivo, marca Merck 
 Etanol, grado reactivo, marca Merck 
 Dimetilsulfóxido (DMSO), grado síntesis, marca Merck 
 Hidróxido de potasio, grado reactivo, marca Merck 
 
 
2.2.1.2. PROCEDIMIENTO 
 
 Tomar una placa de TLC (7.5 x 1.5 cm) y trazar una línea a 1.5 cm del extremo inferior, 
empleando un lápiz. Tener cuidado de no dañar la superficie de la placa. 
 En el centro de la línea trazada, aplicar la muestra con ayuda de un tubo capilar; para 
ello, sumergir el extremo del capilar en la solución, y colocar suavemente en contacto 
con la placa cromatográfica manteniendo el capilar en posición vertical. Lograr una 
mancha de 3 mm. 
 Concentrar la muestra en la placa repitiendo el paso anterior varias veces. Dejar secar el 
solvente entre aplicaciones. 
 Colocar una mezcla hexano – acetato de etilo 2:1 en la cámara de desarrollo, en cantidad 
suficiente para que alcance 1 cm de altura. Tapar la cámara y permitir que se sature 
durante 20 minutos. 
 Una vez transcurrido el tiempo de saturación, introducir rápidamente la placa con la 
muestra. El nivel del solvente debe quedar por debajo del punto de aplicación de la 
muestra. 
 Permitir que la fase móvil ascienda hasta que quede 1 cm por debajo del extremo 
superior de la placa. 
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 Retirar la placa e inmediatamente marcar, con un lápiz, el frente del solvente. Dejar que 
el solvente se evapore antes de aplicar el agente revelador. 
 Disolver 2 g de hidróxido de potasio en 10,0 mL de etanol y a continuación colocar      
5,0 mL de dimetilsulfóxido (DMSO). Este es el agente revelador para la placa 
cromatográfica. 
 Después de que la placa se haya secado, con un gotero, colocar el agente revelador a lo 
largo de la placa. Comenzarán a aparecer los colores respectivos de cada componente, 
marcar con un lápiz las manchas encontradas. Anotar la coloración de cada una. 
 Determinar el Rf de cada componente separado. 
 
 
2.2.2. CROMATOGRAFÍA EN COLUMNA 
 
Este tipo de técnica se centra en ser una técnica de purificación, debido a que su objetivo es 
aislar compuestos de una mezcla [33]. 
Para llevar a cabo la técnica, se utiliza una columna de vidrio vertical (diámetro = 1cm), la 
cual es llenada con un soporte sólido absorbente (fase estacionaria), posteriormente se coloca 
la muestra en la parte superior de este soporte. Finalmente el eluyente (fase móvil) es 
colocado para dar paso a la separación de los componentes de la muestra. El fenómeno 
químico tiene lugar, cuando se establece un equilibrio entre el soluto absorbido en la fase 
estacionaria y el disolvente que fluye por la columna [33]. 
 
 
Por medio de la cromatografía en columna, se realiza la separación y purificación de los 
derivados del cloronitrobenceno. Para ello, se toma cada síntesis, se la coloca en la columna 
cromatográfica, en pequeñas porciones. Al final de la columna, se pone un vaso de 
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precipitación con una gota del agente revelador, con el fin de que cuando éste cambie de 
color, indique la presencia de un nuevo compuesto derivado. 
 
 
2.2.2.1. EQUIPO 
 
 Equipo para punto de fusión VWR IA9000 
 
 
2.2.2.2. MATERIALES 
 
 Lana de vidrio 
 Varilla de vidrio 
 Columna de vidrio 
 Soporte universal 
 Pinzas sin muelle 
 Espátula metálica paleta – cuchara 
 Tubos de ensayo 
 Vasos de precipitación 
 Agitador de vidrio 
 Tubo de plástico flexible 
 Pipeta Pasteur 
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2.2.2.3. REACTIVOS 
 
 Hexano – acetato de etilo 2:1 
 Silica gel en polvo con indicador de humedad (cloruro de cobalto) 
 
 
2.2.2.4. PROCEDIMIENTO 
 
2.2.2.4.1. PREPARACIÓN DE LA COLUMNA CROMATOGRÁFICA 
 
 Tomar una pipeta Pasteur y conectarla a la columna de vidrio, por medio de un tubo de 
plástico (4 cm de largo y 1 cm de diámetro). 
 Colocar una pequeña porción de lana de vidrio en el fondo de la columna. Con una 
varilla de vidrio compactar la lana para que actúe como soporte de la silica. 
 Colocar 5 g de silica gel en polvo sobre la lana de vidrio. Para ello verter una porción de 
silica, y con una varilla de vidrio compactar suavemente antes de añadir la siguiente 
porción. 
 Ajustar la columna a un soporte universal. 
 Nivelar la parte superior de la silica contenida en la columna antes de proseguir. 
 
 
2.2.2.4.2. ELUCIÓN DE LAS MUESTRAS 
 
 Homogenizar la columna con la fase móvil: hexano – acetato de etilo 2:1. 
 En un vaso de precipitación, colocar dos gotas del agente revelador (indicador) descrito 
en la sección 2.2.1.2. 
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 Colocar la mezcla orgánica, obtenida de la síntesis de los derivados de 
cloronitrobenceno, en la columna preparada, teniendo cuidado de no alterar la fase 
estacionaria. 
 Colocar la fase móvil: hexano -  acetato de etilo 2:1. 
 Para la síntesis realizada con m – cloronitrobenceno, colectar las fracciones hasta que 
haya un cambio de color; en el caso de la primera fracción, el color será violeta; en el 
caso de la segunda el color será morado y en el caso de la tercera el color será azul. 
 Para la síntesis realizada con o – cloronitrobenceno, de igual manera, colectar las 
fracciones hasta que haya un cambio de color; en el caso de la primera fracción, el color 
será violeta y en el caso de la segunda el color será morado. No existe una tercera 
fracción. 
 Para la síntesis realizada con p – cloronitrobenceno, solo se obtendrá una fracción que 
será de color morado. 
 Colocar cada fracción en una caja Petri previamente pesada, colocar 10 mL de 
cloroformo, dejar que se recristalicen. 
 Obtener el porcentaje de rendimiento y el punto de fusión de cada fracción. 
 
 
2.2.2.4.3. LIMPIEZA DE LA COLUMNA 
 
 Desmontar la columna y aplicar presión positiva en el extremo inferior de la misma, con 
el fin de forzar la salida de la sílica empaquetada. Colocar un vaso de precipitación en el 
extremo opuesto, para colectar el residuo. 
 Enjuagar con acetona para eliminar las partículas de sílica remanentes en la columna de 
vidrio. 
 43 
 
2.2.3. ESPECTROSCOPÍA INFRARROJA (IR) 
 
El espectrofotómetro de infrarrojos con transformadas de Fourier es esencial para determinar 
la presencia de los grupos funcionales en cada producto separado por cromatografía en 
columna. En el caso de isómeros estructurales, esta técnica también es bastante útil y viable. 
El espectrofotómetro de infrarrojos es capaz de diferenciar compuestos que presenten igual 
fórmula molecular, pero diferente fórmula estructural. Tal es el caso del xileno, compuesto 
químico que presenta tres isómeros estructurales: o-xileno, m-xileno y p-xileno, cuya fórmula 
molecular (para los tres casos) está representada por C6H4(CH3)2, que ha sido objeto de 
estudio por sus altos niveles de toxicidad, en este compuesto cada isómero presenta bandas 
características de vibración en la región del espectro comprendida entre 900 y 675 cm
-1
 [34]. 
 
 
En el caso de los isómeros de los productos obtenidos por los reactivos m–cloronitrobenceno, 
p–cloronitrobenceno y o–cloronitrobenceno, respectivamente, no se tiene una referencia 
bibliográfica de sus espectros, por lo que no será posible una comparación, pero al ser 
isómeros estructurales se espera que tengan bandas características de vibración en la región 
espectral. 
 
 
2.2.3.1. EQUIPOS 
 
 Espectrofotómetro FTIR Perkin Elmer BX (Figura 2.1) 
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Figura 2. 1. Espectrofotómetro de infrarrojo con transformadas de Fourier Perkin 
Elmer BX 
 Accesorio de reflectancia total atenuada (ATR por sus siglas en inglés) MIRacle™ 
 
 
2.2.3.2. PROCEDIMIENTO 
 
 Limpiar el ATR con acetona y papel absorbente.  
 Colocar en el ATR una mínima cantidad de muestra (de 0,5 a 1 µg), sea sólida o líquida, 
con una espátula.  
 Cerrar el ATR, hasta que se escuche un clic. 
 Abrir el programa Spectrum, verificar el nivel de corriente y dióxido de carbono. 
Posteriormente, obtener el espectro IR, en las siguientes condiciones de lectura:  
 Rango entre 4000.0-520.0 cm-1 
 Número de exploraciones: 10 
 Resolución: 4.0 cm-1 
 Intervalos: 2.0 cm-1 
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 Unidad: % transmitancia 
 Abrir el ATR y limpiarlo con acetona y papel absorbente.  
 Repetir el procedimiento para todas las muestras. 
 
 
2.2.4. ESTUDIO COMPUTACIONAL 
 
El estudio computacional de los productos de síntesis y reactivos comprende un análisis 
termodinámico y espectroscópico. Dentro de este estudio se obtuvieron las estructuras 
optimizadas, las energías, los espectros RMN de los productos y los espectros infrarrojo de 
los productos y reactivos. Los programas usados para este tipo de análisis son los software 
Gauss View 4.1.2 y Gaussian 03 [28]. 
 
 
2.2.4.1. PROCEDIMIENTO  
 
 Dibujar todas las estructuras que van a ser estudiadas utilizando el programa Gauss View 
4.1.2.  
 Optimizar las estructuras con el método híbrido funcional derivado de la densidad DFT: 
B3LYP, y la base 6-311G(d,p). Agregar el keyword FREQ para la obtención del espectro 
IR.  
 
 
Para visualizar el espectro IR obtenido de las moléculas analizadas, se realizan los siguientes 
pasos: 
 Abrir el programa Gauss View 
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 Dar clic en el ícono Open File 
 Escoger en tipo de archivo, Gaussian Output Files (*.out*.log) 
 Señalar el documento que se desea abrir 
 Dar click en Results y luego en Vibration 
 
 
Al dar clic en Vibration, se abre una ventana, en donde se pueden observar las frecuencias del 
espectro, como también se puede seleccionar la frecuencia, presionar en el botón Start 
Animation, y el programa simula el movimiento que realizan las moléculas al absorber 
radiación de esa longitud de onda. Los movimientos establecidos son de estiramiento 
simétrico, tijereteo, estiramiento asimétrico, entre otros. 
 
 
 Calcular la energía (single point) de las estructuras optimizadas con el método Hartree 
Fock (HF) y el conjunto de bases 6-31G(d), para obtener energías de los orbitales 
moleculares de frontera HOMO y LUMO. 
 Obtener los espectros de RMN usando el keyword GIAO, método B3LYP y el conjunto 
de base 6-311G (d,p): # NMR=GIAO B3LYP/6-311g(d,p).   
 
 
2.2.4.2. CÁLCULO DE ENTALPÍA 
 
Se define a la entalpía estándar de reacción como la cantidad de calor que se desprende o se 
absorbe durante una reacción química, a presión constante y según las cantidades de reactivos 
y productos [35].  Con los valores de energía obtenidos por el método B3LYP, se realiza el 
cálculo de entalpía: 
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H= U + PV 
En donde: 
 
H= entalpía 
U= energía 
P= presión 
V= volumen 
 
 
Como el cálculo de entalpía se realiza a presión y volumen constante, entonces se tendrá que 
la entalpía es igual a la energía. 
H=U 
La ecuación 2.1 explica cómo se obtiene la entalpía estándar de reacción de cualquier  
reacción química: 
∆𝐻 = ∑ 𝐻𝑝𝑟𝑜𝑑𝑢𝑐𝑡𝑜𝑠 − ∑ 𝐻𝑟𝑒𝑎𝑐𝑡𝑖𝑣𝑜𝑠                                      (2.1) 
 
 
La ecuación 2.1 define que el cálculo de entalpía está dado por: el valor de la sumatoria de 
energía de todos los productos menos el valor de la sumatoria de energía de todos los 
reactivos, multiplicados por los números estequiométricos, en una reacción química. 
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2.2.4.3. CÁLCULO DEL POTENCIAL QUÍMICO 
 
El potencial químico es el cambio de energía que experimentaría el sistema si fuera 
introducida en éste una partícula adicional, manteniendo la entropía y el volumen constantes 
[36].  
 
 
Por medio de los valores energéticos de los orbitales moleculares de frontera, HOMO, orbital 
molecular ocupado de más energía (HOMO de sus siglas en inglés Highest Occupied 
Molecular Orbital), y LUMO, orbital molecular no ocupado de más baja energía (LUMO de 
sus siglas en inglés Lowest Unoccupied Molecular Orbital), se da paso al cálculo del 
potencial químico en una molécula [36]: 
 
𝑃𝑜𝑡𝑒𝑛𝑐𝑖𝑎𝑙 𝑄𝑢í𝑚𝑖𝑐𝑜 → 𝑢 =  
𝐻𝑂𝑀𝑂+𝐿𝑈𝑀𝑂
2
                                            (2.2) 
 
 
2.2.4.4. CÁLCULO DE LA ELECTROFILIA 
 
A partir del potencial químico también se puede analizar otro importante parámetro como la 
electrofilia, en donde se mide la facilidad de ataque a un centro con densidad de carga 
negativa [37].  
La ecuación 2.3 muestra cómo se obtiene la electrofilia de una molécula: 
 
𝐸𝑙𝑒𝑐𝑡𝑟𝑜𝑓𝑖𝑙𝑖𝑎 → 𝜔 = 
𝜇2
2𝜂
                                                       (2.3) 
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La dureza (𝜂) es considerada como una medida de la resistencia a la transferencia de carga, 
este cálculo es necesario para obtener la electrofilia y está representado en la ecuación 2.4 
[36]. 
 
𝐷𝑢𝑟𝑒𝑧𝑎 → 𝜂 =  𝐿𝑈𝑀𝑂 − 𝐻𝑂𝑀𝑂                                          (2.4) 
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CAPÍTULO III 
 
 
3. RESULTADOS Y DISCUSIÓN 
 
3.1. SÍNTESIS Y CARACTERIZACIÓN DE CLOROMETILFENILSULFONA 
 
Para esta síntesis se realizó la reacción entre el bencensulfinato de sodio anhidro y el 
clorobromometano, este último es altamente tóxico, por lo que se usó una mascarilla contra 
vapores orgánicos para la protección respiratoria, y doble par de guantes por si se derrama 
accidentalmente el reactivo en las manos. Como disolvente para esta reacción, se utilizó el 
dimetilsulfóxido (DMSO), un disolvente aprótico y altamente polar. Al ser aprótico, favorece 
al medio de la reacción, debido a que este tipo de disolventes polares no tienen enlaces O-H o 
N-H, por lo que no dan ni aceptan protones [38]. Esta característica es ideal para que el 
becensulfinato de sodio anhidro y el clorobromometano reaccionen entre sí, y formen la 
clorometilfenilsulfona. Pero no solo existe la formación del agente nucleofílico, también se 
abre paso a la formación de bromuro de sodio, por lo que es necesario un proceso de 
extracción líquido – líquido, en el cual se usó diclorometano, se extrajo el compuesto de 
interés y se desechó el bromuro de sodio, al ser éste insoluble en diclorometano. 
Posteriormente, se realizó un lavado con agua para eliminar los residuos del bromuro de 
sodio. Dando como resultado, por medio de la recristalización por cloroformo, cristales 
blanquecinos y de olor dulce, que corresponden a la clorometilfenilsulfona (Figura 3.1). 
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Figura 3. 1. Cristales de clorometilfenilsulfona obtenidos experimentalmente 
 
 
Una vez realizada la síntesis, se obtuvo el espectro infrarrojo (Figura 3.2). Posteriormente se 
comparó con el espectro experimental encontrado en bibliografía (Figura 3.3) y con el 
espectro computacional (Figura 3.4). 
 
 
Figura 3. 2. Espectro infrarrojo experimental de clorometilfenilsulfona 
 
En el espectro (Figura 3.2) se puede observar dos picos característicos, uno a los 1583,79   
cm
-1
 y el otro a los 3015,09 cm
-1 
, que pertenecen a frecuencias de estiramiento del anillo 
aromático, siendo en el primer caso un estiramiento del enlace C=C y en el segundo C-H.  
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El pico que se encuentra a los 2948,08 cm
-1
 pertenece a la frecuencia de estiramiento del 
alcano -CH2, siendo un estiramiento perteneciente al enlace C-H. Otro pico importante es el 
del grupo sulfona –SO2 (1307,54 cm
-1
). 
 
 
Figura 3. 3. Espectro infrarrojo de clorometilfenilsulfona [39] 
 
Como se muestra en la Figura 3.3, el espectro bibliográfico de clorometilfenilsulfona presenta 
los picos característicos del anillo bencénico, 3065 cm
-1
 para el enlace C-H y 1585 cm
-1
 para 
el enlace C=C, y el pico característico del enlace C-H (2948 cm
-1
), perteneciente a la 
frecuencia de estiramiento del alcano -CH2. 
 
 
Figura 3. 4. Espectro infrarrojo computacional del clorometilfenilsulfona 
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En la Figura 3.4, se observa el pico 3165,10 cm
-1
 perteneciente al enlace C-H del anillo 
aromático, el pico 1499,16 cm
-1
 característico del enlace C=C. Para el caso del enlace CH2 
(alcano), el pico está en 3123,13 cm
-1
. 
 
 
Al comparar los espectros de las Figuras 3.2, 3.3 y 3.4, es notable recalcar que hay 
coincidencias, entre las frecuencias de los espectros; es de esa manera, que los picos del 
espectro infrarrojo experimental del clorometilfenilsulfona (1583,79 cm
-1
, 3015,09 cm
-1 
y 
2948,08 cm
-1
) son semejantes a el espectro infrarrojo bibliográfico (1585 cm
-1
, 3065 cm
-1
 y 
2948 cm
-1
). Para el caso del espectro infrarrojo computacional las frecuencias obtenidas 
(1499,16 cm
-1
, 3165,10 cm
-1
 y 3123,13 cm
-1
) difieren un poco, debido a que los espectros 
computacionales se obtienen en fase gaseosa y no en fase sólida, como se obtienen los 
espectros experimentales, por lo que hay ligeras desviaciones en el número de onda en el que 
aparece el pico. Sin embargo, los picos (en comparación con el espectro experimental) 
presentan cercanía, y en especial se encuentran en el rango de frecuencias características de 
los enlaces del compuesto analizado. 
 
Además de obtener el espectro infrarrojo de la clorometilfenilsulfona, se determinó el punto 
de fusión de estos cristales, que fue de 50 °C. Se comparó este dato con el dato de 
bibliografía aproximado (51 – 52,5 °C), lo que indica la pureza e identidad del compuesto 
sintetizado [19]. 
 
 
Finalmente, se procedió a realizar los cálculos respectivos para obtener el porcentaje de 
rendimiento (ver Anexo 2), que fue de 44,69 %, con 8,5100 g de cristales sintetizados. 
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3.2. SÍNTESIS DE LOS DERIVADOS DE CLORONITROBENCENO CON 
CLOROMETILFENILSULFONA 
 
Una vez sintetizada y verificada la calidad de la clorometilfenilsulfona, se dio paso a la 
síntesis de los compuestos aromáticos por la reacción de p-cloronitrobenceno, o-
cloronitrobenceno y m-cloronitrobenceno con clorometilfenilsulfona, respectivamente. 
 
 
En estas reacciones se estableció una mezcla del clorometilfenilsulfona con el compuesto 
cloronitrobenceno, usando dimetilsulfóxido como solvente de reacción. Posteriormente se 
agregó  hidróxido de potasio en polvo. Al agregar esta base, se produce una fuerte reacción 
exotérmica (desprende energía en forma de calor)  y la solución se torna de color azul – 
violeta. 
 
 
La función de la base fue desprotonar a la clorometilfenilsulfona, como consecuencia la 
molécula queda cargada negativamente, formándose un carbanión, para dar paso a la 
formación de un agente nucleofílico. Continuamente este agente es atraído por la densidad 
positiva del anillo aromático, dada por el carácter fuertemente atractor del grupo nitro y del 
halógeno. El exceso de hidróxido de potasio también cumple la función de eliminar el ácido 
clorhídrico del complejo formado.  
A continuación se colocó una determina cantidad de ácido clorhídrico acuoso al 2% con el fin 
de restablecer la aromaticidad del anillo, aportando con un protón, en ese instante la solución 
se torna de color marrón y da paso a la formación del producto final aún no extraído. 
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El grupo nitro -NO2, aumenta la reactividad y la velocidad de reacción en el anillo aromático. 
Su principal función es ser un grupo fuertemente atractor de electrones, en las posiciones orto 
y para al grupo saliente (hidrógeno). Esto permite que el anillo sea menos rico en electrones, 
siendo más susceptible a los ataques nucleofílicos [40]. 
 
 
Es denominada sustitución nucleofílica de Vicarius, ya que se reemplaza el hidrógeno en la 
posición orto o para con respecto al grupo nitro, por el agente nucleofílico. El hidrógeno es 
considerado como un grupo saliente “vicarius”. 
 
 
Para la extracción del producto final, se realizó una extracción líquido-líquido, usando 
diclorometano. Se realizaron dos extracciones como mínimo. 
Finalmente se colocó la solución sintetizada en una caja Petri y se dejó que se evaporara el 
solvente, obteniendo como resultado cristales de color marrón para todos los derivados del 
cloronitrobenceno. Los cristales presentaron olor levemente dulce, fueron de tamaño pequeño 
y de forma alargada  (Figura 3.5). 
 
 
Figura 3. 5. Cristales de los productos obtenidos 
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El procedimiento de síntesis para de p-cloronitrobenceno, o- cloronitrobenceno y m-
cloronitrobenceno con clorometilfenilsulfona, respectivamente, fue exactamente el mismo, 
algunos resultados físicos fueron los mismos: igual color de la solución sintetizada e igual 
color de los cristales obtenidos, varía el punto de fusión y el porcentaje de rendimiento. En el 
ámbito químico hay una técnica que marca la diferencia entre los productos de síntesis: el 
color característico en TLC.  
 
 
Se realizó cada síntesis por duplicado, por lo que se obtuvieron resultados por duplicado. 
A continuación se da paso a los análisis de separación, purificación y caracterización de cada 
síntesis experimental, dando una visión más específica de la parte experimental. 
 
 
3.2.1. CARACTERIZACIÓN DEL COMPUESTO AROMÁTICO OBTENIDO, POR LA 
REACCIÓN DE  p - CLORONITROBENCENO CON CLOROMETILFENILSULFONA 
 
En esta reacción se obtuvo un solo producto, (2-nitro-5-clorobencil)fenilsulfona, la 
sustitución del hidrógeno por el agente nucleofílico se realiza en posición orto con respecto al 
grupo nitro (Figura 3.6), en donde el sustituyente fenilo está representado por las letras ph. 
 
Figura 3. 6. Estructura de (2-nitro-5-clorobencil)fenilsulfona (producto 1) 
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Antes de realizar la recristalización del producto, la síntesis obtenida se sometió a un análisis 
en cromatografía de capa fina (TLC), para dar paso a una caracterización cualitativa. 
 
 
 
a. Durante TLC b. Después de TLC 
 
Figura 3. 7. Análisis de la síntesis de p-cloronitrobenceno con clorometilfenilsulfona en 
TLC 
 
En la Figura 3.7, se observa el análisis de TLC de la solución sintetizada, en el primer 
recuadro, la placa ha pasado por la cámara de desarrollo, se ha dejado secar y se ha colocado 
un revelador (ver 2.2.1.2) para dar paso a la visualización del producto, en el segundo 
recuadro ya no se observa el color del producto y se puede apreciar la marcación de la 
mancha. Como se observa, la mancha esta bastante dispersa en la placa, esto se debe a que al 
tratarse de un solo compuesto de análisis, la acción de la fase móvil con el analito provocan 
este tipo de difuminación. Para el cálculo de Rf, se estableció una marca en la parte superior 
de la mancha, en donde el color de la mancha se encontraba más marcado, por último se dejó 
secar y se tomó las medidas de la distancia del soluto y del solvente. 
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Tabla 3. 1. Valores de Rf para la (2-nitro-5-clorobencil)fenilsulfona 
 
 
Como se muestra en la Tabla 3.1, la distancia del componente (dc) en la primera síntesis fue 
de 1,90 cm, en el caso de la segunda fue 2,00 cm. La distancia del solvente (ds) fue 5,40 cm 
en ambos casos, se mantuvo constante para una mayor exactitud en los cálculos. El Rf en el 
primer caso fue 0,35 y en el segundo 0,37, dando un promedio de 0,36. 
 
 
Una vez realizado el análisis de TLC, se procedió a efectuar la cristalización del producto, 
para obtener su porcentaje de rendimiento y su punto de fusión (Tabla 3.2). Para la 
purificación del compuesto, se pasó la solución sintetizada por una columna cromatográfica, 
en este caso no se utilizó el indicador (ver 2.2.1.2) para separar las porciones del líquido, ya 
que se trataba de un solo producto obtenido.  
 
 
Luego de evaporar el solvente, se obtuvieron los cristales de (2-nitro-5-
clorobencil)fenilsulfona  de color marrón, olor levemente dulce, de forma pequeña y 
alargada. 
 
Solvente 
N° 
síntesis 
Producto 
dC 
[cm] 
dS 
[cm] 
Rf 
Promedio 
Rf 
Color del 
compuesto 
Hexano-
acetato de 
etilo 2:1 
1 
1 
1,90 
5,40 
0,35 
0,36 Morado 
2 2,00 0,37 
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La columna permite, aparte de separar los compuestos de una mezcla, eliminar los residuos 
de agua y ciertas impurezas que pueden estar en la solución. 
 
Tabla 3. 2. Valores del porcentaje de rendimiento y punto de fusión de (2-nitro-5-
clorobencil)fenilsulfona 
N° de 
síntesis 
Cantidad 
del 
producto 
obtenido 
[𝒈] 
Cantidad 
teórica [𝒈] 
% de 
rendimiento 
Promedio 
% de 
rendimiento  
% de 
error 
Punto de 
fusión 
(°C) 
1 1,3195 1,5547 84,87 
83,28 20,70 
170,5 
2 1,2738 1,5594 81,68 170,5 
 
 
Como se muestra en la Tabla 3.2, el porcentaje de rendimiento fue realmente alto, siendo para 
la primera síntesis 84,87% y para la segunda 81,68%, la media aritmética obtenida fue de 
83,28%, el valor bibliográfico es de 69%, dando un porcentaje de error del 20,70%, valor 
aceptable dentro de un  trabajo experimental de este tipo [41].   
 
 
El porcentaje de rendimiento experimental (83,28%) es más alto que el bibliográfico (69%), 
porque al ser un solo producto de síntesis, las pérdidas fueron mínimas y el procedimiento de 
la síntesis fue realizado con mayor cuidado. 
 
 
No son exactamente iguales el porcentaje de rendimiento en la primera y segunda síntesis, 
porque siempre influirá la cantidad de reactivos pesados y las pérdidas efectuadas en la 
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reacción. Para el análisis de punto de fusión, se tuvo para ambas síntesis el valor de 170,5 °C, 
comparado este valor con el de bibliografía (169 °C - 171 °C), se evidencia que el valor de  
170,5 °C se encuentran dentro del rango establecido [41]. 
 
 
Posteriormente se procedió a realizar un análisis del espectro infrarrojo de los cristales 
obtenidos (Figura 3.8). 
 
 
Figura 3. 8. Espectro infrarrojo de (2-nitro-5-clorobencil)fenilsulfona obtenido 
experimentalmente 
 
Como se muestra en la Figura 3.8, se puede observar dos picos característicos, uno a los 
1528,77 cm
-1
 y el otro a los 3051,23 cm
-1 
, que pertenecen a frecuencias de estiramiento del 
anillo aromático, siendo en el primer caso un estiramiento del enlace C=C y en el segundo   
C-H.  
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Otro pico importante es el pico del grupo sulfona -SO2, que presenta una frecuencia de 
1345,46 cm
-1
. 
 
 
Para una mejor análisis, se realizó una comparación de los espectros infrarrojos de los 
reactivos con el espectro del producto obtenido. 
 
 
a. Espectro infrarrojo experimental de p-cloronitrobenceno 
 
b. Espectro infrarrojo experimental de clorometilfenilsulfona 
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c. Espectro infrarrojo experimental de (2-nitro-5-clorobencil)fenilsulfona 
 
Figura 3. 9. Comparación de los espectros infrarrojos experimentales de los reactivos 
con el espectro infrarrojo experimental de (2-nitro-5-clorobencil)fenilsulfona 
 
En la Figura 3.9 se muestra que las señales del enlace C-H (3010 – 3100 cm-1) en el anillo 
aromático del p-cloronitrobenceno están marcadas y fuertemente visibles, como también las 
señales del enlace C=C (1500 – 1600 cm-1), esto se debe a que solo hay dos sustituyentes en 
el anillo, y al efectuar la reacción con clorometilfenilsulfona, se pierde las señales antes 
mencionadas al dar paso a un nuevo sustituyente, es de esa manera que en el espectro del (2-
nitro-5-clorobencil)fenilsulfona estas señales se reducen.  
 
 
Se observa también, que las señales del grupo sulfona -SO2 se encuentran presentes tanto en 
el espectro infrarrojo de clorometilfenilsulfona (1307,54 cm
-1
) como en el espectro del        
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(2-nitro-5-clorobencil)fenilsulfona (1345,46 cm
-1
). La intensidad del pico de grupo sulfona es 
uno de los picos más intensos en el espectro infrarrojo de la clorometilfenilsulfona. 
 
 
a. Espectro infrarrojo computacional 
 
 
b. Espectro infrarrojo experimental 
 
Figura 3. 10. Comparación de los espectros infrarrojos (computacional y experimental) 
de (2-nitro-5-clorobencil)fenilsulfona 
 
Se muestra en la Figura 3.10, los espectros computacional y experimental del (2-nitro-5-
clorobencil)fenilsulfona, en el caso del espectro computacional, se tienen varias señales C-H 
y C=C del anillo aromático, debido a que el producto presenta dos anillos bencénicos, uno 
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como grupo funcional bencénico y otro como radical fenilo. Las vibraciones del grupo 
funcional bencénico en los enlaces C-H son 3225,89 cm
-1
 y en los enlaces C=C son 1504,77 
cm
-1
, en el radical fenilo son 3207,19 cm
-1
 y 1627,46 cm
-1
, respectivamente, también se 
tienen las señales de los grupo nitro y sulfona, las cuales son 1382,64 cm
-1 
y 1307,73 cm
-1
, 
respectivamente.  En el caso del espectro experimental, las vibraciones de estiramiento 
(Figura.3.8) son similares al espectro computacional, proporcionando un análisis óptimo 
tanto experimental como computacionalmente. 
 
 
3.2.2. CARACTERIZACIÓN DE LOS COMPUESTOS AROMÁTICOS OBTENIDOS, 
POR LA REACCIÓN DE o - CLORONITROBENCENO CON 
CLOROMETILFENILSULFONA 
 
En esta reacción se obtuvieron dos productos, (4-nitro-3-clorobencil)fenilsulfona y (2-nitro-3-
clorobencil)fenilsulfona.  
 
 
La sustitución del hidrógeno por el agente nucleofílico se realiza en posiciones para y orto 
con respecto al grupo nitro, respectivamente (Figura 3.11), el sustituyente fenilo está 
representado por las letras ph. 
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a. Estructura  de (4-nitro-3-
clorobencil)fenilsulfona (producto 
2) 
b. Estructura de (2-nitro-3-
clorobencil)fenilsulfona (producto 
3) 
 
Figura 3. 11. Productos de la reacción de o-cloronitrobenceno con clorometilfenilsulfona 
 
Antes de realizar la recristalización de los productos, se sometió a la síntesis obtenida a un 
análisis en cromatografía de capa fina (TLC), para dar paso a una caracterización cualitativa 
de los productos. 
 
  
a. Durante TLC b. Después de TLC 
 
Figura 3. 12. Análisis de la síntesis de o-cloronitrobenceno con clorometilfenilsulfona en 
TLC 
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En la Figura 3.12, se observa el análisis de TLC de la solución sintetizada, en el primer 
recuadro la placa ya ha pasado por la cámara de desarrollo, se ha dejado secar y se ha 
colocado el revelador (ver 2.2.1.2) para dar paso a la visualización de los productos, en el 
segundo recuadro los colores de los productos casi no se ven y las manchas se encuentran 
marcadas. Al colocar el revelador, se observó claramente tres manchas de color: violeta, 
morado y amarillo. Las dos primeras pertenecen a los isómeros de interés, pero la mancha de 
color amarillo puede ser algún tipo de nitrofenol o una clase de colorantes azoicos, 
catalogados como productos secundarios de la reacción. 
 
 
Se estableció una marca respectiva en el centro de la mancha, usando un lápiz para ello, y por 
último se dejó secar y se tomaron las medidas de la distancia del soluto y del solvente para 
realizar el respectivo cálculo de Rf (ver Tabla.3.3). 
 
Tabla 3. 3. Valores de Rf para los productos (4-nitro-3-clorobencil)fenilsulfona y (2-
nitro-3-clorobencil)fenilsulfona 
Solvente Producto N° síntesis 
dC 
[cm] 
dS 
[cm] 
Rf 
Promedio 
Rf 
Color del 
compuesto 
Hexano-
acetato de 
etilo 2:1 
2 
1 0,80 
5,10 
0,16 
0,18 Violeta 
2 1,00 0,19 
3 
1 2,20 0,43 
0,46 Morado 
2 2,50 0,49 
 
 
Como se muestra en la Tabla 3.3, la distancia del solvente (ds) fue de 5,10 en todos los casos. 
La distancia del componente (dc) para el producto dos fue de 0,80 cm en la primera síntesis y 
1,00 cm en la segunda. Para el producto tres fueron de 2,20 cm en la primera síntesis y     
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2,50 cm en la segunda. Los Rf obtenidos fueron: 0,16 y 0,43 para los compuestos dos y tres 
en la primera síntesis, y 0,19 y 0,49 en la segunda síntesis, respectivamente. El promedio de 
Rf fue 0,18 para el producto dos y 0,46 para el producto tres. Con lo que se concluye que el 
producto dos es más afín con la fase estacionaria, esto se debe a que los sustituyentes (cloro, 
nitro y metilfenilsulfona) en el anillo bencénico, no se encuentran tan próximos; mientras que 
en el producto tres estos radicales se encuentran muy próximos entre sí, por lo que la afinidad 
es más evidente en la fase móvil, dando como resultado un valor de Rf más alto (0,46). 
 
 
Una vez realizado el análisis de TLC, se procedió a realizar la cristalización de los productos, 
para obtener su porcentaje de rendimiento y su punto de fusión (Tabla.3.4). Para purificar y 
separar la mezcla, se pasó la solución sintetizada por una columna cromatográfica, se utilizó 
el indicador (ver 2.2.1.2) para separar las porciones del líquido. Esta separación consistió en 
agregar una gota del indicador en un vaso de precipitación vació, se dejó caer la solución 
sintetizada por la columna, efectuando la separación. Al caer el primer fragmento de la 
columna, la solución fue de color violeta, conforme se observó un cambio leve de color 
violeta a morado, se retiró el vaso y se colocó uno nuevo con una gota del indicador, este 
fragmento líquido presentó un color morado. 
 
 
Se evaporó el solvente y se obtuvieron cristales de color marrón para el producto 2 y 
producto 3, respectivamente. 
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Tabla 3. 4. Valores del porcentaje de rendimiento para los productos (4-nitro-3-
clorobencil)fenilsulfona y (2-nitro-3-clorobencil)fenilsulfona 
Producto  
N° de 
síntesis 
Cantidad de 
producto 
obtenido [𝒈] 
Cantidad 
teórica 
[𝒈] 
% de 
rendimiento 
Promedio 
% de 
rendimiento  
% de 
error 
2 
1 0,9698 1,5607 62,14 
63,12 2,89 
2 0,9993 1,5591 64,09 
3 
1 0,5259 1,5607 33,70 
34,09 2,60 
2 0,5374 1,5591 34,47 
 
 
Como se muestra en la Tabla 3.4, el porcentaje de rendimiento del producto dos en la primera 
y segunda síntesis fue 62,14% y 64,09%, respectivamente. Su media aritmética fue 63,12%, 
este último valor se comparó con el valor bibliográfico (65%) [41]. En el caso del producto 
tres, el porcentaje de rendimiento fue 33,70% y 34,47% en la primera y segunda síntesis, 
respectivamente. Su media aritmética fue 34,09%, este último valor se comparó con el valor 
bibliográfico (35%) [41]. 
 
 
Los porcentajes de error de los productos dos y tres son, respectivamente, 2,89% y 2,60%. 
Ambos valores son bajos, siendo aceptables dentro de un margen de error experimental. 
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Tabla 3. 5. Valores del punto de fusión para los productos (4-nitro-3-
clorobencil)fenilsulfona y (2-nitro-3-clorobencil)fenilsulfona 
Producto  
N° de 
síntesis 
Punto de 
fusión 
(°C) 
Promedio 
punto de 
fusión (°C) 
2 
1 199,5 
199,8 
2 200,0 
3 
1 145,5 
145,7 
2 145,8 
 
 
En la determinación del punto de fusión (Tabla 3.5), se tuvo 199,5 °C y 200,0 °C para el 
producto dos, en la primera y segunda síntesis, correspondientemente, en donde la media 
aritmética fue de 199,8 °C. Se comparó este valor con el punto de fusión teórico (198 °C – 
200 °C), estando el valor obtenido dentro del rango de valores aceptados [41].  
 
 
Para el producto tres se tuvieron los siguientes puntos de fusión 145,5 °C y 145,8 °C, en la 
primera y segunda síntesis, respectivamente, en donde la media aritmética fue de 145,7 °C. 
Comparado este valor con el punto de fusión teórico (144,5 °C – 147,5°C), se observa que 
está dentro del rango de valores aceptados [41].  
 
 
Posteriormente se procedió a realizar un análisis en el espectro infrarrojo de los cristales 
obtenidos (Figura.3.13). 
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a. Espectro infrarrojo experimental de (4-nitro-3-clorobencil)fenilsulfona 
 
 
b. Espectro infrarrojo experimental de (2-nitro-3-clorobencil)fenilsulfona 
 
Figura 3. 13. Espectros infrarrojos experimentales de los productos obtenidos de la 
reacción de o-cloronitrobenceno con clorometilfenilsulfona 
 
Como se observa en la Figura 3.13, los espectros infrarrojos no son iguales, pudiendo 
diferenciar un isómero de otro. 
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En el espectro infrarrojo de (4-nitro-3-clorobencil)fenilsulfona, se observa una frecuencia de 
3418,09 cm
-1
, este pico se puede deber a una impureza, causada por la falta de eliminación de 
agua  al extraer la fase orgánica. 
 
 
Ambos espectros infrarrojos presentan los mismos rangos de frecuencias donde se encuentran 
sus grupos funcionales característicos; es así que, en el (4-nitro-3-clorobencil)fenilsulfona 
presenta la frecuencia de 3428,09 cm
-1
, característico del enlace C-H, como también la 
frecuencia de  1582,45 cm
-1
 perteneciente al enlace C=C y la frecuencia 1312,37 cm
-1
 propia 
del grupo sulfona. En el caso de (2-nitro-3-clorobencil)fenilsulfona, se tiene 3038,95 cm
-1
 
para el enlace C-H y 1575,85 cm
-1
 para el enlace C=C (ambos enlaces pertenecientes al anillo 
aromático) y 1339,56 cm
-1
 para el grupo sulfona.  
 
 
La intensidad de los picos, es lo que diferencia, de forma marcada, un isómero de otro; es así, 
que el isómero (4-nitro-3-clorobencil)fenilsulfona presenta picos de mayor intensidad que el 
isómero (2-nitro-3-clorobencil)fenilsulfona. 
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a. Espectro infrarrojo experimental de o-cloronitrobenceno 
 
 
b. Espectro infrarrojo experimental de clorometilfenilsulfona 
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c. Espectro infrarrojo experimental de (4-nitro-3-clorobencil)fenilsulfona 
 
 
d. Espectro infrarrojo experimental de (2-nitro-3-clorobencil)fenilsulfona 
 
Figura 3. 14. Comparación de los espectros infrarrojos experimentales de los reactivos 
con los espectros infrarrojos experimentales de los productos (4-nitro-3-
clorobencil)fenilsulfona y (2-nitro-3-clorobencil)fenilsulfona 
 
La Figura 3.14 muestra los espectros de los reactivos y de los productos, de la síntesis llevada 
a cabo con o-cloronitrobenceno y clorometilfenilsulfona. Se evidencia, claramente que en el 
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rango de frecuencias de 1500 a 600 cm
-1
, los productos presentan una especie de mezcla en 
los picos de los reactivos que los originaron. En el caso de las señales de los enlaces C-H 
(3010 – 3100 cm-1) y C=C (1500 – 1600 cm-1), los cuatro espectros presentan señales dentro 
de esos rangos, debido a la existencia de los anillos bencénicos en sus estructuras.  
 
 
a. Espectro infrarrojo computacional 
 
b. Espectro infrarrojo experimental 
 
Figura 3. 15. Comparación de los espectros infrarrojos (computacional y experimental) 
de (4-nitro-3-clorobencil)fenilsulfona 
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Se muestra en la Figura 3.15, los espectros computacional y experimental de (4-nitro-3-
clorobencil)fenilsulfona. En el caso del espectro computacional, se tiene las vibraciones del 
grupo funcional bencénico en los enlaces C-H (3228,22 cm
-1
) y en los enlaces C=C (1506,35 
cm
-1
), en el radical fenilo son 3208,09 cm
-1
 y 1507,08 cm
-1
, respectivamente. También se 
tiene las vibraciones del grupo nitro -NO2 y grupo sulfona -SO2, 1383,43 cm
-1
 y 1304,08    
cm
-1
, correspondientemente. En el caso del espectro experimental, la frecuencia de 3428,09 
cm
-1
 es característica del enlace C-H, la frecuencia de 1582,45 cm
-1
 pertenece al enlace C=C 
y la frecuencia 1312,37 cm
-1
 es propia del grupo sulfona. Al comparar las frecuencias 
(computacional y experimental) existe un rango de diferencia; así por ejemplo, se tienen las 
frecuencias de 1304,08 cm
-1
 y 1312,37 cm
-1
, propias del grupo sulfona para los espectros 
computacional y experimental, respectivamente, entre las frecuencias existe una diferencia de 
8,29, este valor se da, debido a que el análisis computacional se realiza en fase gaseosa, 
provocando que los valores no sean exactamente iguales. 
 
 
a. Espectro infrarrojo computacional 
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b. Espectro infrarrojo experimental 
 
Figura 3. 16. Comparación de los espectros infrarrojo (computacional y experimental) 
de (2-nitro-3-clorobencil)fenilsulfona 
 
En la Figura 3.16, se dan a conocer los espectros teórico y experimental de (2-nitro-3-
clorobencil)fenilsulfona, en el caso del espectro computacional, se tiene las vibraciones del 
grupo funcional bencénico en los enlaces C-H (3211,69 cm
-1
) y en los enlaces C=C (1490,70 
cm
-1
), en el radical fenilo son 3208,55 cm
-1
 y 1508,26 cm
-1
, respectivamente. También se 
tiene las vibraciones del grupo nitro -NO2 y grupo sulfona -SO2, 1401,39 cm
-1
 y 1301,42   
cm
-1
, respectivamente. En el caso del espectro experimental, las vibraciones de estiramiento 
(Figura.3.13) son similares al espectro computacional, obteniendo de esa manera buena 
correlación de los espectros. 
 
 77 
 
3.2.3. CARACTERIZACIÓN DE LOS COMPUESTOS AROMÁTICOS OBTENIDOS, 
POR LA REACCIÓN DE m - CLORONITROBENCENO CON 
CLOROMETILFENILSULFONA 
 
En esta reacción se obtuvieron tres productos, denominados (4-nitro-2-
clorobencil)fenilsulfona, (2-nitro-4-clorobencil)fenilsulfona y (6-nitro-2-
clorobencil)fenilsulfona. La sustitución del hidrógeno por el agente nucleofílico se realiza en 
posición para y orto en relación al grupo nitro, respectivamente (Figura 3.17), en donde el 
sustituyente fenilo está representado por las letras ph. 
 
   
a. Estructura de (4-
nitro-2-
clorobencil)fenilsul
fona (producto 4) 
b. Estructura de (2-
nitro-4-
clorobencil)fenilsul
fona (producto 5) 
c. Estructura de  
(6-nitro-2-
clorobencil)fenilsulfon
a (producto 6) 
 
Figura 3. 17. Productos de la reacción de m-cloronitrobenceno con 
clorometilfenilsulfona 
 
Se sometió a la síntesis obtenida a un análisis en cromatografía de capa fina (TLC), para dar 
paso a una caracterización cualitativa. Esto se realiza antes de la cristalización del producto. 
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a. Durante TLC b. Después de TLC 
 
Figura 3. 18. Análisis de la síntesis de m-cloronitrobenceno con clorometilfenilsulfona en 
TLC 
 
En la Figura 3.18, se observa el análisis de TLC de la solución sintetizada, en el primer 
recuadro la placa ya ha pasado por la cámara de desarrollo, se ha dejado secar y se ha 
colocado el revelador (ver 2.2.1.2) para dar paso a la visualización de los productos, en el 
segundo recuadro los colores de los productos casi no se ven y las manchas se encuentran 
marcadas. Al colocar el revelador, se observa claramente tres manchas de color: violeta, 
morado y morado azulado, que pertenecen a los isómeros de interés. 
 
 
Se marcaron las manchas, usando un lápiz para ello, y por último se dejaron secar y se 
tomaron las medidas de la distancia del soluto y del solvente para realizar el respectivo 
cálculo de Rf (Tabla 3.6). 
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Tabla 3. 6. Valores de Rf de los productos (4-nitro-2-clorobencil)fenilsulfona, (2-nitro-4-
clorobencil)fenilsulfona y (6-nitro-2-clorobencil)fenilsulfona 
Solvente Producto 
N° 
síntesis 
dC 
[cm] 
dS 
[cm] 
Rf 
Promedio 
Rf 
Color del 
compuesto 
Hexano-
acetato de 
etilo 2:1 
4 
1 2,50 
5,05 
0,50 
0,49 Violeta 
2 2,40 0,48 
5 
1 3,30 0,65 
0,66 Morado 
2 3,40 0,67 
6 
1 3,60 0,71 
0,70 Morado azulado 
2 3,50 0,69 
 
 
Como se muestra en la Tabla 3.6, la distancia del solvente (ds) fue de 5,05 en los tres casos. 
La distancia del componente (dc) para el producto cuatro (violeta) fue de 2,50 cm en la 
primera síntesis y 2,40 cm en la segunda. Para el producto cinco (morado) fue de 3,30 cm en 
la primera síntesis y 3,40 cm en  la segunda. Para el producto seis (morado azulado) fue de 
3,60 cm en la primera síntesis y 3,50 en la segunda. Los Rf obtenidos fueron: 0,50; 0,65 y 
0,71, para los compuestos cuatro, cinco y seis; en la primera síntesis, y 0,48; 0,67 y 0,69 en la 
segunda síntesis, respectivamente. El promedio de Rf fue 0,49 para el producto cuatro; 0,66 
para el producto cinco, y 0,70 para el producto seis. 
 
 
La diferencia de valores de Rf entre los productos, se debe a la estructura que presenta la 
molécula; es así, que el producto seis presenta un mayor Rf (0,70 cm), debido a que el 
sustituyente metilfenilsulfona se encuentra entre dos sustituyentes el cloro y el nitro, 
provocando una mayor afinidad en la fase móvil, en el caso del producto cuatro, su Rf fue de 
0,49 cm, porque en este compuesto el sustituyente metilfenilsulfona se encuentra en posición 
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para con respecto al grupo nitro, y cerca del átomo de cloro, promoviendo de esa manera una 
mayor afinidad con la fase estacionaria. 
 
 
Una vez realizado el análisis de TLC, se procedió a la separación de los productos, para 
obtener su porcentaje de rendimiento y su punto de fusión. Al igual que en caso de los 
productos dos y tres; para obtener la purificación y separación de los compuestos, se pasó la 
solución sintetizada por una columna cromatográfica, se utilizó el indicador (ver 2.2.1.2) para 
separar las porciones del líquido. Esta separación consistió en agregar una gota del indicador 
en el vaso de precipitación que se encuentra debajo de la columna, y a continuación se 
efectúo la separación. Al caer el primer fragmento de la columna, la solución en el vaso de 
precipitación fue de color violeta (producto cuatro), conforme se observó un cambio leve de 
color violeta a morado, se retiró el vaso y se colocó uno nuevo con una gota del indicador, 
este fragmento líquido presentó un color morado, siendo entonces el producto cinco. Al casi 
terminarse la separación, se tomó el último fragmento (usando una gota de indicador), de 
aproximadamente 10 mL, esta porción pertenece al producto seis, cuya coloración es morado 
azulado. 
 
 
Al evaporar el solvente de elución, se obtuvieron cristales de color marrón para los productos 
cuatro, cinco y seis, respectivamente. 
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Tabla 3. 7. Valores del porcentaje de rendimiento de los productos (4-nitro-2-
clorobencil)fenilsulfona, (2-nitro-4-clorobencil)fenilsulfona y (6-nitro-2-
clorobencil)fenilsulfona 
Producto 
N°  
síntesis 
Cantidad 
de 
producto 
obtenido 
[𝒈] 
Cantidad 
teórica [𝒈] 
% de 
rendimiento 
Promedio  
% de 
rendimiento 
% de 
error 
4 
1 0,9954 1,5634 63,67 
63,43 9,39 
2 0,9840 1,5573 63,19 
5 
1 0,3685 1,5634 23,57 
23,06 7,76 
2 0,3511 1,5573 22,55 
6 
1 0,0683 1,5634 4,37 
4,36 12,80 
2 0,0678 1,5573 4,35 
 
 
Como se muestra en la Tabla 3.7, el porcentaje de rendimiento del producto cuatro en la 
primera y segunda síntesis fue 63,67% y 63,19%, respectivamente. Su media aritmética fue 
63,43%, este valor se comparó con el valor bibliográfico (70%), dando un porcentaje de error 
de 9,39% [41]. En el caso del producto cinco, el porcentaje de rendimiento fue 23,57% y 
22,55% en la primera y segunda síntesis, respectivamente. La media aritmética fue 23,06%, 
al comparar con el valor bibliográfico (25%), da un porcentaje de error de 7,76% [41].  
 
 
Para el producto seis, el porcentaje de rendimiento fue 4,37% y 4,35% en la primera y 
segunda síntesis, respectivamente. La media aritmética fue 4,36%, que da un porcentaje de 
error de 12,80% al compararlo con el valor bibliográfico (5%) [41].  
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La diferencia del porcentaje de rendimiento de los tres productos se debe al fenómeno 
conocido como impedimento estérico, que se produce cuando el volumen ocupado por parte 
de una molécula impide que otra parte de la misma reaccione; es así, que en el caso del 
producto seis, este fenómeno se observa notablemente, debido a que el sustituyente 
metilfenilsulfona se encuentra entre dos sustituyentes el cloro y el nitro, provocando una 
disminución de la reactividad en la reacción, lo que conduce a un bajo rendimiento por parte 
del compuesto. En el caso del producto cinco, el sustituyente metilfenilsulfona se encuentra 
en posición orto con respecto al grupo nitro, y alejado del átomo de cloro, proporcionando un 
mejor porcentaje de rendimiento. El rendimiento más alto es el del producto cuatro, en este 
compuesto el sustituyente metilfenilsulfona se encuentra en posición para con respecto al 
grupo nitro, y cerca del átomo de cloro, es de esa manera que la disponibilidad de los 
sustituyentes, del producto cuatro, en el anillo bencénico permiten un aumento en el 
rendimiento de la reacción [42]. 
 
 
Con lo establecido anteriormente se tiene que los porcentajes obtenidos eran los esperados y 
cumplen con los parámetros establecidos dentro de lo consultado en la literatura [41].  
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Tabla 3. 8. Valores del punto de fusión de los productos (4-nitro-2-
clorobencil)fenilsulfona, (2-nitro-4-clorobencil)fenilsulfona y (6-nitro-2-
clorobencil)fenilsulfona 
Producto  
N° de 
síntesis 
Punto de 
fusión 
(°C) 
Promedio 
punto de 
fusión (°C) 
4 
1 147,5 
147,4 
2 147,2 
5 
1 153,7 
153,5 
2 153,3 
6 
1 145,5 
145,6 
2 145,7 
 
 
En el análisis de punto de fusión (Tabla 3.8), se obtuvo 147,5 °C y 147,2 °C para el producto 
cuatro, en la primera y segunda síntesis, respectivamente, la media aritmética fue de 147,4 
°C. Se comparó este valor con el valor del punto de fusión teórico (146,5 °C – 148 °C), 
definiendo que el valor promedio obtenido se encuentra dentro del rango establecido [41]. 
Para el producto cinco se tuvieron los siguientes puntos de fusión 153,7 °C y 153,3 °C, en la 
primera y segunda síntesis, respectivamente, la media aritmética fue de 153,5 °C. Se comparó 
este valor con el teórico (152 °C – 154 °C) definiendo que el valor promedio obtenido se 
encuentra dentro del rango establecido [41]. En el caso del producto seis, los puntos de fusión 
obtenidos fueron 145,5 °C y 145,7 °C, en la primera y segunda síntesis, respectivamente, la 
media aritmética fue de 145,6 °C. Al comparar este valor con el punto de fusión teórico (144 
°C – 146 °C) se determinó que el valor promedio obtenido se encuentra dentro del rango 
establecido [41]. En todas las comparaciones se evidencia que tanto el dato experimental 
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como teórico presentan concordancia, demostrando en los datos experimentales una buena 
síntesis y separación de cada producto obtenido. 
Posteriormente se procedió a realizar un análisis del espectro infrarrojo de los productos 
obtenidos (Figura.3.19). 
 
 
a. Espectro infrarrojo experimental de 4-nitro-2-clorobencil)fenilsulfona 
 
 
b. Espectro infrarrojo experimental de (2-nitro-4-clorobencil)fenilsulfona 
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c. Espectro infrarrojo experimental de (6-nitro-2-clorobencil)fenilsulfona 
 
Figura 3. 19. Espectros infrarrojos experimentales de los productos obtenidos de la 
reacción de m-cloronitrobenceno con clorometilfenilsulfona 
 
Como se observa en la Figura 3.19, el número de picos en los espectros, va bajando 
lentamente, a medida de que se va estableciendo la separación, esto se da en el rango de 
frecuencias de 1500 cm
-1
 a 520 cm
-1
. 
 
 
Para las frecuencias de estiramiento en los enlaces C-H y C=C del anillo bencénico se tiene: 
3104,90 cm
-1
 y 1575,18 cm
-1
 para el producto cuatro; 3012,50 cm
-1
 y 1584,52 cm
-1
 para el 
producto cinco; 3053,81 cm
-1
 y 1525,29 cm
-1 
para el producto seis, respectivamente. Se tiene 
los picos pertenecientes para los grupos nitro -NO2 y sulfona -SO2: 1518,09 cm
-1
 y      
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1307,02 cm
-1
 para el producto cuatro, 1522,39 cm
-1
 y 1310,96 cm
-1
 para el producto cinco, 
1525,29 cm
-1
 y 1351,93 cm
-1
 para el producto seis. 
 
Tabla 3. 9. Análisis infrarrojo de la reacción de m-cloronitrobenceno con 
clorometilfenilsulfona 
Compuesto Espectro 
m-cloronitrobenceno 
 
clorometilfenilsulfona 
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(4-nitro-2-
clorobencil)fenilsulfona 
 
(2-nitro-4-
clorobencil)fenilsulfona 
 
(6-nitro-2-
clorobencil)fenilsulfona 
 
 
 
 
En la Tabla 3.9 se muestran los espectros de los reactivos y de los productos de la síntesis 
llevada a cabo con m-cloronitrobenceno y clorometilfenilsulfona. En el caso del producto 
cuatro se evidencia un claro parecido con la huella digital del compuesto 
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clorometilfenilsulfona, en el rango de frecuencias de 1500 cm
-1 
a 600 cm
-1
. Este parecido va 
desapareciendo conforme se realiza la separación, ya que el producto seis solo presenta 
ciertos picos (1525,29 cm
-1
  y 1351,93 cm
-1
) pertenecientes a los grupos nitro -NO2 y sulfona 
-SO2, respectivamente.  
 
 
El espectro del reactivo m-cloronitrobenceno (como ya se ha mencionado anteriormente) 
presenta varias señales en los enlaces C-H del anillo bencénico, debido a que esta solo 
disustituido, conforme en el anillo presenta la sustitución del agente nucleofílico, las señales 
van desapareciendo. 
 
 
a. Espectro infrarrojo computacional 
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b. Espectro infrarrojo experimental 
 
Figura 3. 20. Comparación de los espectros infrarrojos (computacional y experimental) 
de (4-nitro-2-clorobencil)fenilsulfona 
 
En la Figura 3.20, se dan a conocer los espectros computacional y experimental del (4-nitro-
2-clorobencil)fenilsulfona. En el caso del espectro computacional, se tiene las vibraciones del 
grupo funcional bencénico en los enlaces C-H (3231,33 cm
-1
) y en los enlaces C=C (1504,43 
cm
-1
), en el radical fenilo son 3183,14 cm
-1
 y 1626,84 cm
-1
, respectivamente. Como también 
se tiene las señales de los grupos nitro -NO2 y sulfona -SO2, 1378,92 cm
-1
 y 1308,45 cm
-1
, 
correspondientemente. En el caso del espectro experimental, las vibraciones de estiramiento 
(Figura.3.19) son similares al espectro computacional, obteniendo un buen resultado en los 
espectros infrarrojos, tanto computacional como experimentalmente. 
 
 90 
 
 
a. Espectro infrarrojo computacional 
 
 
 
 
b. Espectro infrarrojo experimental 
 
 
Figura 3. 21. Comparación de los espectros infrarrojo (computacional y experimental) 
de (2-nitro-4-clorobencil)fenilsulfona 
 
En la Figura 3.21, se muestran los espectros computacional y experimental de (2-nitro-4-
clorobencil)fenilsulfona. 
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En el espectro computacional, se pueden ver las vibraciones del grupo funcional bencénico en 
los enlaces C-H (3210,32 cm
-1
) y en los enlaces C=C (1510,73 cm
-1
), en el radical fenilo son 
3191,06 cm
-1
 y 1478,34 cm
-1
, respectivamente. Como también se tiene las señales de los 
grupos nitro -NO2 y sulfona -SO2, 1382,12 cm
-1
 y 1290,79 cm
-1
, correspondientemente. En el 
espectro experimental, las frecuencias de estiramiento en los enlaces C-H y C=C del anillo 
bencénico se tiene: 3012,50 cm
-1
  y 1584,52 cm
-1
 y para los grupos nitro -NO2 y sulfona -
SO2: 1518,09 cm
-1
  y 1307,02 cm
-1
, respectivamente. Al comparar las frecuencias 
vibracionales de los espectros computacional y experimental, se obtiene similitud entre los 
valores descritos anteriormente.   
 
 
a. Espectro infrarrojo computacional 
 
b. Espectro infrarrojo experimental 
 
Figura 3. 22. Comparación de los espectros infrarrojo (computacional y experimental) 
de (6-nitro-2-clorobencil)fenilsulfona 
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En la Figura 3.22, se observan los espectros computacional y experimental de (6-nitro-2-
clorobencil)fenilsulfona. 
 
 
Para el espectro computacional, se tiene las vibraciones del grupo funcional bencénico en los 
enlaces C-H (3211,18 cm
-1
) y en los enlaces C=C (1599,55 cm
-1
), en el radical fenilo son 
3193,38 cm
-1
 y 1507,56 cm
-1
, respectivamente. Como también se tiene las señales de los 
grupos nitro -NO2 y sulfona -SO2, 1381,86 cm
-1
 y 1307,42 cm
-1
, correspondientemente. En el 
caso del espectro experimental, las vibraciones de estiramiento descritas (Figura.3.19) son 
similares al espectro computacional, por lo que al comparar ambos espectros, se muestra una 
concordancia entre los ensayos de laboratorio y los datos computacionales. 
 
 
3.2.4.  COMPARACIÓN DE LOS PRODUCTOS OBTENIDOS 
 
Se observó que la sustitución del hidrógeno por el agente nucleofílico en posición para  y 
orto con respecto al grupo nitro, origina productos de color violeta y morado, 
respectivamente. Otra observación fue que los productos de un mayor rendimiento son 
aquellos de color violeta, con la excepción del producto 1 (morado) de la síntesis de p-
cloronitrobenceno con clorometilfenilsulfona, ya que es el producto más abundante, esto se 
debe a que es la única síntesis en donde se obtiene un solo producto, por lo que las 
probabilidades de un porcentaje de rendimiento mayor son altas (Tabla 3.10). 
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Tabla 3. 10. Porcentaje de rendimiento y color según TLC de los productos obtenidos 
Compuesto 
Porcentaje de 
rendimiento (%) 
Color según TLC 
Producto 1 83,28 Morado 
Producto 2 63,12 Violeta 
Producto 3 34,09 Morado 
Producto 4 63,43 Violeta 
Producto 5 23,06 Morado 
Producto 6 4,36 Morado azulado 
 
 
3.3. ESTUDIO COMPUTACIONAL 
 
En la Figura 3.23 se muestran las estructuras de los reactivos principales y de los productos 
de interés de las reacciones estudiadas. 
 
   
a. Estructura de 
p-cloronitrobenceno 
b. Estructura de o-
cloronitrobenceno 
c. Estructura de m-
cloronitrobenceno 
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d. Estructura de clorometilfenilsulfona 
 
 
 
 
e. Producto 1 f. Producto 2 
 
 
g. Producto 3 h. Producto 4 
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i. Producto 5 j. Producto 6 
 
Figura 3. 23. Estructuras computacionales de las moléculas en estudio 
 
En la Figura 3.23, los átomos de carbono se muestran de color gris, mientras los de hidrógeno 
de color blanco. Los átomos de oxígeno se encuentran de color rojo, el átomo de azufre de 
color amarillo, el átomo de nitrógeno de color azul y el átomo de cloro de color verde. El 
anillo bencénico se encuentra representado por un enlace sólido y un enlace entrecortado, 
debido a su resonancia. 
 
 
3.3.1. ESTUDIO TERMODINÁMICO 
 
La optimizaron de estructuras y cálculo de energías potenciales son parámetros que forman 
parte del estudio termodinámico. Se usaron dos niveles de energía: B3LYP y HF, en el caso 
del primero se obtienen estructuras más precisas y con el segundo se tiene mejores valores de 
energía de los orbitales moleculares. 
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En las Tablas 3.11 y 3.12, se tabulan los valores de energía obtenidos del cálculo de B3LYP 
de los reactivos y productos optimizados. En donde u.a (unidad atómica de energía) equivale 
a 627,51 kcal.mol
-1
. 
 
Tabla 3. 11. Valores de energía de los reactivos estudiados 
Reactivos E [𝒖. 𝒂] E [𝒌𝒄𝒂𝒍. 𝒎𝒐𝒍−𝟏] 
o-cloronitrobenceno -896,47226399 -562545 
m-cloronitrobenceno -896,48361755 -562552 
p-cloronitrobenceno -896,48482312 -562553 
Clorometilfenilsulfona -1279,30241512 -802775 
 
 
En la Tabla 3.11 se evidencia que al cambiar la posición del átomo de cloro en la molécula 
(nitrobenceno), el nivel de energía varía, debido a que la geometría es diferente, siendo el p-
cloronitrobenceno la molécula más energética en relación a o-cloronitrobenceno y m-
cloronitrobenceno. 
 
 
La energía calculada de la molécula, clorometilfenilsulfona, no puede ser comparada con las 
energías de los demás reactivos, ya que para establecer una comparación entre moléculas es 
necesario que ambas tengan el mismo número y tipo de núcleo. 
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Tabla 3. 12. Valores de energía de los productos estudiados 
Productos E [𝒖. 𝒂] E [𝒌𝒄𝒂𝒍. 𝒎𝒐𝒍−𝟏] 
Producto 1 -1715,54536361 -1076521 
Producto 2 -1715,54030689 -1076518 
Producto 3 -1715,53729926 -1076516 
Producto 4 -1715,54797950 -1076523 
Producto 5 -1715,54674010 -1076522 
Producto 6 -1715,54099801 -1076519 
Ácido Clorhídrico -460,83346636 -289177 
 
 
En la Tabla 3.12, se observa la energía de los productos obtenidos. Cada producto presenta el 
mismo número de átomos, como también el mismo número de electrones, pero la disposición 
geométrica de cada molécula da paso a una energía distinta para cada producto, esto se 
evidencia, claramente, en los productos tres y cuatro.  
  
a. Producto 3 b. Producto 4 
 
Figura 3. 24. Comparación estructural entre producto 3 y producto 4 
 
El producto tres presenta la más baja energía, mientras que el producto cuatro tiene la mayor 
energía, posiblemente debido a las interacciones entre los sustituyentes por efectos de 
resonancia en las distintas posiciones, como se observa en la Figura 3.24. 
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La energía calculada de la molécula de ácido clorhídrico, no puede ser comparada con las 
energías de los demás productos, ya que para establecer una comparación entre moléculas es 
necesario que ambas tengan el mismo número y tipo de núcleo. Sin embargo, el valor de esta 
energía es primordial para el cálculo de entalpía, debido a que para este cálculo es necesario 
la sumatoria de las energías de todos los productos y la sumatoria de las energías de todos los 
reactivos, en una reacción química. 
 
 
Con las energías antes descritas, se obtuvieron las entalpías estándar de reacción (ΔrH) de las 
síntesis estudiadas. El ΔrH es positivo, si se necesita energía en el sistema (reacción 
endotérmica: la energía que poseen los productos es mayor a la de los reactivos) y si por el 
contrario, ΔrH es negativo, existe liberación de energía en el sistema (reacción exotérmica: la 
energía que poseen los reactivos es mayor a la de los productos) [35].  
 
 
La Tabla 3.13, muestra cada reacción estequiométricamente igualada y el valor de su entalpía 
estándar de reacción. En donde el sustituyente fenilo está representado por las letras ph. 
 
 
 
 
 
 
 
 99 
 
Tabla 3. 13. Reacciones estudiadas con su respectiva entalpía estándar de reacción 
calculada computacionalmente 
Síntesis experimental 
1° Reacción (Posición Para) 
 
∆rH = -371,229 Kcal. mol-1 
2° Reacción (Posición orto) 
 
∆rH = -375,936 Kcal. mol-1 
3° Reacción (Posición orto) 
 
∆rH = -374,050 Kcal. mol-1 
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4° Reacción (Posición meta) 
 
∆rH = -373,627 Kcal. mol-1 
5° Reacción (Posición meta) 
 
∆rH = -372,850 Kcal. mol-1 
6° Reacción (Posición meta) 
 
∆rH = -369,247 Kcal. mol-1 
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Tabla 3. 14. Entalpía estándar de reacción calculada al nivel de teoría B3LYP/6-311G** 
de las reacciones estudiadas 
Reacción Reactivo Producto obtenido 𝚫𝒓𝑯𝜽 [𝒌𝒄𝒂𝒍. 𝒎𝒐𝒍−𝟏] 
1 p-cloronitrobenceno 
(2-nitro-5-
clorobencil)fenilsulfona 
-371,229 
2 
o-cloronitrobenceno 
(4-nitro-3-
clorobencil)fenilsulfona 
-375,936 
3 
(2-nitro-3-
clorobencil)fenilsulfona 
-374,050 
4 
m-cloronitrobenceno 
(4-nitro-2-
clorobencil)fenilsulfona 
-373,627 
5 
(2-nitro-4-
clorobencil)fenilsulfona 
-372,850 
6 
(6-nitro-2-
clorobencil)fenilsulfona 
-369,247 
 
 
Como se evidencia en la Tabla 3.14, el cálculo de entalpía para cada una de las reacciones 
responde a un proceso exotérmico (liberación de energía), ya que la energía que tienen los 
productos es menor a la de los reactivos. Siendo de esa manera valores negativos.  
 
 
La reacción dos presenta la mayor entalpía de reacción (-375,936 𝑘𝑐𝑎𝑙. 𝑚𝑜𝑙−1),  mientras que 
la reacción seis presenta la menor entalpía de reacción (-369,247 𝑘𝑐𝑎𝑙. 𝑚𝑜𝑙−1). Las 
diferencias en entalpía pueden deberse a la facilidad o no de romper y formar enlaces entre el 
anillo aromático y el anión de la clorometilfenilsulfona, siendo en la reacción 2 la ruptura y 
formación de enlaces menos energética que en la reacción 6. 
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3.3.1.1. ENERGÍAS HOMO Y LUMO 
 
Para obtener las energías de los orbitales moleculares de frontera HOMO y LUMO, se usó el 
nivel de teoría HF, ya que con este nivel es más estable el cálculo de dichas energías. El 
cálculo fue realizado mediante la siguiente programación: #  HF/6-31G (d,p) test. 
 
Tabla 3. 15. Valores de las energías de los orbitales moleculares de frontera HOMO y 
LUMO en los reactivos 
Reactivos HOMO [𝒖. 𝒂] HOMO [𝒆. 𝑽] LUMO [𝒖. 𝒂] LUMO [𝒆. 𝑽] 
o-cloronitrobenceno -0,36494 -9,930 0,04204 1,144 
m-cloronitrobenceno -0,29242 -7,956 0,08710 2,369 
p-cloronitrobenceno -0,37668 -10,249 0,03173 0,863 
 
 
En la Tabla 3.15, se muestran las energías de HOMO y LUMO de los reactivos: o-
cloronitrobenceno, m-clornitrobenceno y p-cloronitrobenceno. Para poder comparar los 
valores, se ha transformado las unidades atómicas [u.a]  a unidades [e.V]. En donde un 
Hartree [u.a] equivale a 27,21 [e.V]. 
 
 
Los orbitales moleculares de frontera, HOMO y LUMO, presentan una relación con la 
reactividad de las moléculas. Cuando el sistema reacciona con un electrófilo, los electrones 
involucrados en la transferencia provienen del HOMO, mientras que frente a un nucleófilo, 
los electrones entran al orbital LUMO [43]. En el caso de los reactivos: o-cloronitrobenceno, 
m-clornitrobenceno y p-cloronitrobenceno, al ser las energías del orbital LUMO mayores que 
las energías del orbital HOMO, estos reactivos se comportan como electrófilos, es decir son 
aceptores de electrones de la clorometilfenilsulfona (agente nucleofílico). También es 
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importante recalcar que la molécula m-cloronitrobenceno, presenta la mayor energía del 
orbital de frontera LUMO (2,369 e.V), siendo la molécula más aceptora de electrones, es así 
que es capaz de formar tres productos al reaccionar con el agente nucleofílico 
(clorometilfenilsulfona), mientras que la molécula p-cloronitrobenceno presenta la menor 
energía del orbital de frontera LUMO (0,863 e.V), siendo la molécula menos aceptora de 
electrones, de esa manera al reaccionar con el compuesto clorometilfenilsulfona, se obtiene 
un solo producto. 
 
 
3.3.1.2. POTENCIAL QUÍMICO 
 
La característica esencial del potencial químico en termodinámica es la tendencia que 
presenta una sustancia al reaccionar con otra sustancia. Mientras mayor sea el potencial 
químico, mayor capacidad tendrá la molécula para reaccionar con otra. Mientras menor sea el 
potencial químico, menor capacidad tendrá la molécula para reaccionar. Es así que el 
compuesto, p-cloronitrobenceno, presenta un potencial químico de -4,693 e.V, presentando 
una mayor capacidad de reaccionar con otra molécula, mientras que el m-cloronitrobenceno 
tiene baja probabilidad de reaccionar con otra molécula, debido a que su potencial químico es 
de -2,794 e.V [43]. 
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Tabla 3. 16. Valores de potencial químico, dureza y electrofilia de los reactivos 
Reactivos 
Potencial 
químico [𝐞. 𝐕] 
Dureza[𝐞. 𝐕] Electrofilia[𝐞. 𝐕] 
o-cloronitrobenceno -4,393 11,074 0,871 
m-cloronitrobenceno -2,794 10,325 0,378 
p-cloronitrobenceno -4,693 11,112 0,991 
 
La dureza al ser matemáticamente una diferencia entre las energías HOMO y LUMO, se tiene 
que una diferencia energética grande corresponde a sistemas estables y poco reactivos, como 
es el caso del p-cloronitrobenceno, cuya dureza es 11,112 e.V; mientras que cuando la 
diferencia de energía HOMO-LUMO sea pequeña es de esperar que el sistema sea poco 
estable y altamente reactivo, como es el caso del m-cloronitrobenceno, cuya dureza es 10,325 
e.V [43]. 
 
 
Comparando las durezas entre los compuestos m-cloronitrobenceno y p-cloronitrobenceno, se 
establece que al tener una alta reactividad el m-cloronitrobenceno, eleva su capacidad de 
formar más de un producto; mientras que el p-cloronitrobenceno al tener una baja reactividad, 
disminuye la capacidad de formar más de un producto en una reacción química. 
 
 
3.3.2. ESTUDIO ESPECTROSCÓPICO 
 
Dentro del estudio espectroscópico se analizaron 2 tipos de espectros:  
 Espectro IR (infrarrojo)  
 Espectro RMN (resonancia magnética nuclear) 
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3.3.2.1. ESPECTROSCOPÍA IR 
 
En la Figura 3.25 se muestran los espectros de los reactivos obtenidos computacionalmente. 
 
 
 
a. Espectro IR de p-
cloronitrobenceno 
b. Espectro IR de o-cloronitrobenceno 
 
 
c. Espectro IR de m-
cloronitrobenceno 
d. Espectro IR de 
clorometilfenilsulfona 
 
Figura 3. 25. Espectros infrarrojos computacionales de los reactivos 
 
En la Figura 3.25 se muestran los espectros de los reactivos obtenidos computacionalmente. 
Los espectros infrarrojos de p-cloronitrobenceno, o-cloronitrobenceno y m-cloronitrobenceno 
son diferentes, a pesar de tener 36 bandas de absorción, de las cuales las bandas: 12, 14, 23, 
27 y 30 son las bandas de mayor intensidad (Tabla 3.17). En cada una de estas bandas los tres 
isómeros presentan frecuencias diferentes, es decir los valores se encuentran en un rango de 
frecuencia, pero no es exactamente la misma frecuencia en los tres casos. Un ejemplo claro es 
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el de la banda de absorción 27, donde el rango en que se encuentran las frecuencias es de 
1337 - 1381 cm
-1
, perteneciente al estiramiento simétrico de grupo nitro -NO2. También las 
intensidades varían de un isómero a otro. 
 
Tabla 3. 17. Bandas de mayor intensidad de radiación infrarroja de los reactivos p-
cloronitrobenceno, o-cloronitrobenceno y m-cloronitrobenceno 
Banda de 
absorción  
Frecuencia (cm
-1
) 
Tipo de 
vibración 
p-
cloronitrobenceno 
o-
cloronitrobenceno 
m-
cloronitrobenceno 
12 697,33 692,91 677,26 C-H (aleteo) 
14 739,96 725,71 761,18 C-H (aleteo) 
23 1108,46 1136,69 1136,20 C-H (tijereteo) 
27 1337,87 1336,50 1380,62 
-NO2 
(estiramiento 
simétrico) 
30 1509,38 1511,54 1604,61 
-NO2 
(estiramiento 
asimétrico) 
 
 
En la Figura 3.25, el esquema d, muestra el espectro infrarrojo del clorometilfenilsulfona. 
Este espectro presenta 45 bandas de absorción. Las bandas de absorción de mayor intensidad 
en este espectro son: 43, 33, 29, 27, 14 y 12 (Tabla 3.18). Cada banda presenta una frecuencia 
y tipo de vibración característica. La frecuencia más importante en este compuesto es la del 
grupo sulfona -SO2, en donde se tiene el estiramiento asimétrico (1242,84 cm
-1
) y el 
estiramiento simétrico (1055,52 cm
-1
). 
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Tabla 3. 18. Bandas de mayor intensidad de radiación infrarroja del reactivo 
clorometilfenilsulfona 
Banda de absorción Frecuencia (cm
-1
) Tipo de vibración 
43 3165,15 
C-H (estiramiento simétrico, anillo 
aromático) 
33 1242,84 -SO2 (estiramiento asimétrico) 
29 1096,32 C-H (tijereteo, anillo aromático) 
27 1055,52 -SO2 (estiramiento simétrico) 
14 565,33 C-H (aleteo, anillo aromático) 
12 489,58 C-H (tijereteo, grupo CH2) 
 
 
En la Figura 3.26 se muestran los espectros infrarrojos de los productos obtenidos 
computacionalmente. 
 
 
  
a. Espectro IR producto 1 b. Espectro IR producto 2 
  
c. Espectro IR producto 3 d. Espectro IR producto 4 
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e. Espectro IR producto 5 f. Espectro IR producto 6 
 
Figura 3. 26. Espectros infrarrojo computacionales de los productos 
 
En la Figura 3.26 se observa que, a pesar de que todos los espectros presentan 84 bandas de 
absorción, éstos son diferentes. Las bandas: 23, 24, 25, 26, 33, 41, 48, 51, 60, 64, 71 y 74 son 
las bandas de mayor intensidad (Tabla 3.19). En cada una de estas bandas los seis isómeros 
presentan frecuencias diferentes, es decir los valores se encuentran en un rango de frecuencia, 
pero no es exactamente la misma frecuencia en los seis casos. Un ejemplo claro es el de la 
banda de absorción 74, donde el rango en que se encuentran las frecuencias es de 1635 - 1652 
cm
-1
, perteneciente al balanceo del enlace C=C, en los anillos aromáticos. 
 
Tabla 3. 19. Bandas de mayor intensidad de radiación infrarroja de los productos 
estudiados 
Banda de 
absorción 
Frecuencia (cm
-1
) Tipo de 
vibración Producto 
1 
Producto 
2 
Producto 
3 
Producto 
4 
Producto 
5 
Producto 
6 
23 508,07 509,20 501,73 513,28 490,22 500,31 
C-H (aleteo, 
anillos 
aromáticos) 
24 523,47 516,89 512,03 517,59 521,35 512,05 
C-Cl 
(estiramiento) 
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25 555,82 553,69 560,23 549,25 564,17 562,57 
C-H 
(balanceo, 
grupo CH2) 
26 590,39 602,37 586,76 568,39 601,98 593,31 
C-H 
(estiramiento 
asimétrico, 
anillos 
aromáticos) 
33 732,20 734,53 746,16 736,36 737,74 750,56 -NO2 (aleteo) 
41 916,63 926,96 925,01 928,70 919,88 938,63 
C=C 
(estiramiento 
asimétrico)  
48 1072,32 1065,90 1070,81 1061,29 1072,61 1073,18 
-SO2 
(estiramiento 
simétrico) 
51 1114,74 1114,04 1114,58 1111,11 1115,96 1113,00 
C-H (tijereteo, 
anillos 
aromáticos) 
60 1307,73 1304,08 1301,42 1308,45 1302,22 1307,42 
-SO2 
(estiramiento 
asimétrico) 
64 1382,64 1383,43 1401,39 1378,92 1382,12 1381,86 
-NO2 
(estiramiento 
simétrico) 
71 1616,15 1624,96 1619,90 1624,48 1612,98 1608,42 
-NO2 
(estiramiento 
asimétrico) 
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74 1649,98 1639,01 1635,35 1650,27 1651,14 1642,07 
C=C 
(balanceo) 
 
 
Para un análisis más específico y característico, se procedió a obtener los espectros 
1
H RMN 
de los productos, los cuales serán comparados con los espectros 
1
H RMN bibliográficos. 
 
 
3.3.2.2. ESPECTROSCOPÍA RMN 
 
Para la obtención de los espectros RMN, sólo se realizó los cálculos para los seis productos 
obtenidos. En las Figuras 3.27 a 3.32 se presentan los espectros 
1
H RMN de los productos de 
la síntesis de Vicarius. 
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Figura 3. 27. Espectro 
1
H RMN de (2-nitro-5-clorobencil)fenilsulfona (producto 1) 
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Figura 3. 28. Espectro 
1
H RMN de (4-nitro-3-clorobencil)fenilsulfona (producto 2) 
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Figura 3. 29. Espectro 
1
H RMN de (2-nitro-3-clorobencil)fenilsulfona (producto 3) 
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Figura 3. 30. Espectro 
1
H RMN de (4-nitro-2-clorobencil)fenilsulfona (producto 4) 
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Figura 3. 31. Espectro 
1
H RMN de (2-nitro-4-clorobencil)fenilsulfona (producto 5) 
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Figura 3. 32. Espectro 
1
H RMN de (6-nitro-2-clorobencil)fenilsulfona (producto 6) 
 
Se observa en las Figuras 3.27-3.32, los espectros computacionales 
1
H de resonancia 
magnética nuclear de cada producto obtenido. El rango de análisis depende del núcleo 
atómico que se esté analizando con el respectivo ambiente electrónico de la molécula, en este 
caso el núcleo atómico que se analiza es el hidrógeno (
1
H), y los ambientes electrónicos de la 
molécula están dados por: los hidrógenos de los anillos bencénicos (6,5 - 8 ppm) y los 
hidrógenos del grupo metilo (CH2) (1,3 ppm) (ver Anexo 3) [44]. 
 
 
En el caso de los espectros computacionales (incluidos los espectros RMN), como se ha 
mencionado anteriormente, el ambiente de análisis es en fase gaseosa, por lo que los valores 
pueden variar ligeramente, y a diferencia de un espectro RMN experimental, los espectros 
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computacionales establecen un pico de cada ambiente electrónico analizado con cada 
hidrógeno involucrado en ese ambiente.  
 
Tabla 3. 20. Desplazamientos químicos computacionales de los espectros 
1
H RMN de los 
productos obtenidos 
Compuesto 
N° de 
hidrógeno 
Desplazamiento químico 
computacional (ppm) 
Producto 1 
7-H 7,89 
8-H 7,01 
9-H 8,98 
24-H 7,06 
25-H 7,29 
26-H 7,38 
27-H 9,19 
28-H 7,12 
29-H 5,20 
30-H 4,94 
Producto 2 
7-H 10,42 
8-H 8,23 
9-H 6,79 
24-H 6,83 
25-H 9,93 
26-H 6,36 
27-H 5,78 
28-H 6,87 
29-H 4,85 
30-H 4,97 
Producto 3 
7-H 7,36 
8-H 7,17 
9-H 7,35 
22-H 6,90 
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23-H 5,99 
24-H 6,09 
25-H 6,21 
26-H 6,60 
29-H 5,23 
30-H 5,28 
Producto 4 
7-H 7,56 
8-H 8,31 
9-H 9,00 
24-H 9,50 
25-H 7,07 
26-H 7,39 
27-H 7,07 
28-H 7,84 
29-H 3,84 
30-H 3,09 
Producto 5 
7-H 7,58 
8-H 8,08 
9-H 7,48 
20-H 7,40 
21-H 7,53 
22-H 7,52 
23-H 7,91 
24-H 7,37 
29-H 3,01 
30-H 3,20 
Producto 6 
7-H 7,41 
8-H 7,17 
9-H 7,63 
24-H 7,63 
25-H 7,56 
26-H 7,73 
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27-H 7,13 
28-H 7,22 
29-H 5,45 
30-H 4,47 
 
 
Tabla 3. 21. Desplazamientos químicos bibliográficos de los espectros 
1
H RMN de los 
productos obtenidos [41] 
Compuesto Tipo de pico 
Número de 
hidrógenos 
Desplazamiento 
químico (ppm) 
Producto 1 
Singulete 2 5,02 
Multiplete 7 7,4-7,8 
Doblete 1 8,12 (J=9) 
Producto 2 
Singulete 2 4,85 
Doblete 1 7,37 (J=2) 
Doblete 1 7,37 (J=8,5) 
Multiplete 6 7,45-7,85 
Producto 3 
Singulete 2 4,80 
Multiplete 8 7,3-7,85 
Producto 4 
Singulete 2 4,59 
Multiplete 6 7,40-7,75 
Multiplete 2 8,0-8,15 
Producto 5 
Singulete 2 4,81 
Multiplete 7 7,35-7,81 
Singulete 1 7,95 
Producto 6 
Singulete 2 5,21 
Multiplete 8 7,2-7,9 
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En la Tabla 3.20 se observa los desplazamientos químicos para cada uno de los hidrógenos 
presentes en cada producto, respectivamente. Estos valores son comparados con un estudio de 
1984, sobre la sustitución nucleofílica de Vicarius de estos mismos compuestos analizados, 
en donde se evidencia los valores experimentales de los desplazamientos químicos (Tabla 
3.21) [41].  
 
 
En el caso del producto uno, en el espectro RMN computacional, los hidrógenos 29 y 30 
presentan desplazamientos químicos de 5,20 y 4,94 ppm, respectivamente, en los valores del 
espectro RMN bibliográfico estos hidrógenos están representados por un singulete, cuyo 
valor es 5,02 ppm. En los hidrógenos 28, 26, 25, 24, 8 y 7, los valores del desplazamiento 
químico van de 7,01 a 7,89, en los valores del espectro RMN bibliográfico estos hidrógenos 
están representados por un multiplete, cuyos valores van de 7,4 a 7,8 ppm. En los hidrógenos 
9 y 27 los valores del desplazamiento químico son de 8,98 y 9,19, respectivamente, en los 
valores del espectro RMN bibliográfico estos hidrógenos están representados por un doblete, 
cuyo valor es 8,12 ppm. 
 
 
En el caso del producto tres, en el espectro RMN computacional, los hidrógenos 29 y 30 
presentan desplazamientos químicos de 5,23 y 5,28 ppm, respectivamente, en los valores del 
espectro RMN bibliográfico estos hidrógenos están representados por un singulete, cuyo 
valor es 4,80 ppm. En los hidrógenos 7, 8, 9, 22, 23, 24, 25 y 26, los valores del 
desplazamiento químico van de 5,99 a 7,36 ppm, en los valores del espectro RMN 
bibliográfico estos hidrógenos están representados por un multiplete, cuyos valores van de 
7,3 a 7,85 ppm. 
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En el caso de los demás productos, el análisis descrito anteriormente es el mismo. 
 
En el caso de los espectros computacionales, se obtiene un pico por cada núcleo de hidrógeno 
analizado, en cambio, en los espectros experimentales, se pueden obtener grupos de picos que 
representan a un conjunto de hidrógenos con similar ambiente químico, como es el caso de 
los dobletes, tripletes y multipletes. 
 
 
El programa GAUSSIAN permite, también, obtener el espectro 
13
C RMN de las estructuras 
analizadas. El espectro 
13
C RMN al igual que el 
1
H RMN es bastante útil para la 
identificación de la estructura de la molécula y es esencial para la identificación de isómeros. 
En las Figuras 3.33 a 3.38 se presentan los espectros de resonancia magnética de carbón para 
los productos de la síntesis de Vicarius. 
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Figura 3. 33. Espectro 
13
C RMN de (2-nitro-5-clorobencil)fenilsulfona (producto 1) 
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Figura 3. 34. Espectro 
13
C RMN de (4-nitro-3-clorobencil)fenilsulfona (producto 2) 
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Figura 3. 35. Espectro 
13
C RMN de (2-nitro-3-clorobencil)fenilsulfona (producto 3) 
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Figura 3. 36. Espectro 
13
C RMN de (4-nitro-2-clorobencil)fenilsulfona (producto 4) 
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Figura 3. 37. Espectro 
13
C RMN de (2-nitro-4-clorobencil)fenilsulfona (producto 5) 
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Figura 3. 38. Espectro 
13
C RMN de (6-nitro-2-clorobencil)fenilsulfona (producto 6) 
 
Se observa en las Figuras 3.33-3.38, los espectros computacionales 
13
C de resonancia 
magnética nuclear de cada producto obtenido. En este caso el núcleo atómico que se analiza 
es el carbono (
13
C), y los ambientes electrónicos de la molécula están dados por: los carbonos 
de los anillos bencénicos (110-117 ppm)  y el carbono del grupo metilo (CH2) (15-50 ppm) 
(ver Anexo 3) [44]. 
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Tabla 3. 22. Desplazamientos químicos computacionales de los espectros 
13
C RMN de 
los productos obtenidos 
Compuesto 
N° de 
carbono 
Desplazamiento químico 
computacional (ppm) 
Producto 1 
21-C 189,02 
5-C 161,57 
2-C 147,45 
1-C 142,67 
19-C 134,99 
18-C 132,87 
4-C 132,14 
20-C 132,25 
22-C 131,21 
23-C 131,24 
3-C 130,85 
6-C 130,47 
14-C 49,83 
Producto 2 
21-C 185,76 
3-C 150,17 
6-C 147,11 
4-C 146,12 
1-C 139,11 
23-C 132,21 
5-C 132,19 
19-C 131,79 
2-C 131,13 
18-C 131,12 
22-C 131,09 
20-C 126,79 
14-C 49,24 
Producto 3 
3-C 180,78 
16-C 170,83 
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2-C 165,65 
18-C 158,11 
21-C 156,29 
17-C 154,01 
5-C 152,74 
4-C 152,22 
6-C 150,43 
1-C 150,33 
19-C 148,07 
20-C 144,77 
14-C 49,30 
Producto 4 
18-C 159,54 
2-C 156,59 
6-C 151,21 
20-C 142,32 
5-C 137,67 
23-C 136,41 
22-C 135,28 
1-C 131,19 
3-C 130,87 
21-C 129,28 
4-C 121,19 
19-C 114,28 
14-C 49,52 
Producto 5 
5-C 152,12 
3-C 150,71 
18-C 148,12 
6-C 141,28 
1-C 139,54 
15-C 138,15 
16-C 134,16 
17-C 133,92 
 130 
 
2-C 133,34 
14-C 132,71 
4-C 131,73 
19-C 130,81 
25-C 53,75 
Producto 6 
2-C 157,72 
6-C 153,36 
21-C 147,07 
5-C 138,90 
18-C 137,39 
19-C 133,75 
20-C 132,42 
22-C 132, 08 
23-C 131,91 
4-C 131,21 
1-C 129,54 
3-C 127,54 
14-C 49,15 
 
 
Según lo especificado en la Tabla 3.22, el carbono 14 para los productos uno, dos, tres, cuatro 
y seis y el carbono 25 para el producto cinco, están representando al carbono del grupo metilo 
-CH2 y se encuentran dentro del rango establecido (15-50 ppm). Los demás carbonos de 
todos los productos están representados por los carbonos de los anillos bencénicos, sus 
desplazamientos químicos se encuentran en un rango de 130 a 189 ppm, comparando este 
rango con el rango bibliográfico (110-117 ppm) para este tipo de carbonos, no se encuentran 
dentro del rango establecido, esto se debe a que el análisis computacional se lo realiza en fase 
gaseosa, haciendo que los valores no sean tan exactos [44]. 
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CAPÍTULO IV 
 
 
4.  CONCLUSIONES Y RECOMENDACIONES 
 
4.1.  CONCLUSIONES 
 
 En este estudio se sintetizaron los compuestos: (2-nitro-5-clorobencil)fenilsulfona 
(producto 1), (4-nitro-3-clorobencil)fenilsulfona (producto 2), (2-nitro-3-
clorobencil)fenilsulfona (producto 3), (4-nitro-2-clorobencil)fenilsulfona (producto 4), 
(2-nitro-4-clorobencil)fenilsulfona (producto 5) y (6-nitro-2-clorobencil)fenilsulfona 
(producto 6), utilizando como reactivos el cloronitrobenceno en posiciones para, orto y 
meta con clorometilfenilsulfona (agente nucleofílico), respectivamente. 
 
 
 Mediante la técnica de cromatografía de capa fina, usando hexano-acetato de etilo 2:1 
como solvente, se identificó la presencia de los derivados de los cloronitrobencenos con 
clorometilfenilsulfona. Se obtuvo un compuesto de color morado (producto 1) para la 
reacción de p-cloronitrobenceno, dos compuestos, uno de color  violeta (producto 2) y 
otro morado (producto 3) para la reacción de o-cloronitrobenceno, y tres compuestos, 
uno de color violeta (producto 4), uno morado (producto 5) y otro morado azulado 
(producto 6) para la reacción de m-cloronitrobenceno. 
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 Se determinaron los porcentajes de rendimiento de los seis productos sintetizados, los 
cuales fueron: 83,28%; 63,12%; 34,09%; 63,43%; 23,06%; 4,36%; para la reacción de 
los cloronitrobencenos (en las posiciones para, orto y meta) con clorometilfenilsulfona, 
respectivamente. El compuesto (2-nitro-5-clorobencil)fenilsulfona (producto 1) fue el 
producto con mayor porcentaje de rendimiento. 
 
 
 Utilizando la técnica de espectroscopía infrarroja con transformadas de Fourier, se 
caracterizaron los derivados de los cloronitrobencenos con clorometilfenilsulfona, siendo 
estos compuestos isómeros estructurales, se dio paso a una diferenciación marcada en los 
espectros, en donde los picos característicos se encuentran en un mismo rango de 
frecuencia (2000 cm
-1
 a 520 cm
-1
), pero la intensidad de los picos varia, de un espectro a 
otro. La comparación de los espectros experimentales con los computacionales 
permitieron obtener buena correlación en la posición de los picos característicos. 
 
 
 Se definió que los productos en donde el agente nucleofílico se encuentra en la posición 
para, (4-nitro-3-clorobencil)fenilsulfona (producto 2) y (4-nitro-2-
clorobencil)fenilsulfona (producto 4), con respecto al grupo nitro, son los más reactivos, 
debido a que sus porcentajes de rendimiento son los más altos. 
 
 
 Al comparar los valores de energía de los productos estudiados, computacionalmente, el 
compuesto (2-nitro-3-clorobencil)fenilsulfona (producto 3) presentó la más baja energía 
(-1076516 [𝑘𝑐𝑎𝑙. 𝑚𝑜𝑙−1]), mientras que el compuesto (4-nitro-2-clorobencil)fenilsulfona 
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(producto 4) tuvo la mayor energía (-1076523 [𝑘𝑐𝑎𝑙. 𝑚𝑜𝑙−1]), posiblemente debido a las 
interacciones entre los sustituyentes por efectos de resonancia en las distintas posiciones. 
 
 
 En el análisis de energías de los orbitales moleculares de frontera HOMO y LUMO en 
los reactivos, la molécula m-cloronitrobenceno, presentó la mayor energía del orbital de 
frontera LUMO (2,369 e.V), siendo la molécula más aceptora de electrones, mientras que 
la molécula p-cloronitrobenceno presentó la menor energía del orbital de frontera LUMO 
(0,863 e.V), siendo la molécula menos aceptora de electrones. 
 
 
 El cálculo de entalpía para cada una de las reacciones respondió a un proceso exotérmico 
(liberación de energía), la reacción dos presentó la mayor entalpía de reacción (-375,936 
𝑘𝑐𝑎𝑙. 𝑚𝑜𝑙−1), mientras que la reacción seis presentó la menor entalpía de reacción          
(-369,247 𝑘𝑐𝑎𝑙. 𝑚𝑜𝑙−1). 
 
 
 Finalmente, los espectros IR y 1H RMN obtenidos computacionalmente son 
perfectamente comparables con los citados en la teoría, lo que permitió determinar las 
diferencias estructurales de los seis productos de síntesis, en el caso del análisis de 
espectros 
1
H RMN, y las diferencias estructurales de los reactivos y productos, para el 
análisis de espectros IR. 
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4.2.  RECOMENDACIONES 
 
 Se sugiere complementar el estudio con el análisis experimental de resonancia magnética 
nuclear (RMN) para cada uno de los productos obtenidos, con el fin de establecer un 
análisis más profundo. 
 
 
 Se aconseja realizar la sustitución nucleofílica de Vicarius utilizando como reactivos el 
bromonitrobenceno, yodonitrobenceno y fluornitrobenceno, en las posiciones para, orto 
y meta, respectivamente, con el fin de establecer una diferencia de reactividad entre estos 
compuestos y el cloronitrobenceno. 
 
 
 Se recomienda hacer experimentalmente la síntesis del nitrobenceno con 
clorometilfenilsulfona, usando diferentes sustituyentes en posiciones orto, meta y para 
con respecto al grupo nitro, en el anillo aromático. 
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ANEXOS 
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ANEXO 1. FICHAS DE SEGURIDAD DE LOS REACTIVOS UTILIZADOS EN ESTE 
ESTUDIO [45] 
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ANEXO 2. RENDIMIENTO DE LAS REACCIONES DE SÍNTESIS
 159 
 
Cálculos del porcentaje de rendimiento: 
 
% 𝑅 =
𝑐𝑎𝑛𝑡𝑖𝑑𝑎𝑑 𝑑𝑒 𝑝𝑟𝑜𝑑𝑢𝑐𝑡𝑜 𝑜𝑏𝑡𝑒𝑛𝑖𝑑𝑜
𝑐𝑎𝑛𝑡𝑖𝑑𝑎𝑑 𝑡𝑒ó𝑟𝑖𝑐𝑎
𝑥100% 
 
Donde: 
% R= porcentaje de rendimiento 
100% = factor matemático para el cálculo 
 
Clorometilfenilsulfona 
 
Clorobromometano  
Bencenosulfinato 
de sodio anhidro 
 Clorometilfenilsulfona  
Bromuro 
de sodio 
CH2BrCl + NaSO2C6H5 → C6H5SO2CH2Cl + NaBr 
PM=129,38 g/mol  
PM=164,19 
g/mol 
 PM= 190,65 g/mol   
15,5000 g  16,4011 g     
R.E  R.L     
 
Donde: 
R.E = reactivo en exceso 
R.L = reactivo limitante 
Datos: 
Cantidad de producto obtenido = 8,5100 g  
Cantidad teórica = 19,0442 g 
 
% R =
8,5100 g
19,0442 g
x100% = 44,69% 
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Ecuación química de las reacciones 
Cloronitrobencenos  Clorometilfenilsulfona  Productos  
Ácido 
Clorhídrico 
ClC6H4NO2 + C6H5SO2CH2Cl → C13H10ClNO4S + HCl 
 
Al tratarse de isómeros estructurales, los cloronitrobencenos y los productos presentan igual 
fórmula molecular, diferente fórmula estructural. 
 
Tabla A.2. 1. Características de compuestos representativos de la reacción 
Compuesto Fórmula 
Peso molecular 
(g/mol) 
Estado 
p-cloronitrobenceno 
ClC6H4NO2 157,55 
Sólido 
(cristales) 
o-cloronitrobenceno 
m-cloronitrobenceno 
Clorometilfenilsulfona C6H5SO2CH2Cl 190,65 
Producto 1 
C13H10ClNO4S 311,74 
Producto 2 
Producto 3 
Producto 4 
Producto 5 
Producto 6 
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Tabla A.2. 2. Cantidad de los reactivos 
Síntesis Reactivos Peso (g) Producto 
Cantidad 
teórica (g) 
1° 
p-cloronitrobenceno 0,7916 
1 1,5547 
Clorometilfenilsulfona* 0,9508 
o-cloronitrobenceno 0,7908 
2 y 3 1,5607 
Clorometilfenilsulfona* 0,9545 
m-cloronitrobenceno 0,7922 
4,5 y 6 1,5634 
Clorometilfenilsulfona* 0,9561 
2° 
p-cloronitrobenceno 0,7919 
1 1,5594 
Clorometilfenilsulfona* 0,9537 
o-cloronitrobenceno 0,7917 
2 y 3 1,5591 
Clorometilfenilsulfona* 0,9535 
m-cloronitrobenceno 0,7914 
4,5 y 6 1,5573 
Clorometilfenilsulfona* 0,9524 
*Reactivo limitante 
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Tabla A.2. 3. Porcentaje de rendimiento de cada producto obtenido en las reacciones 
Síntesis Compuesto 
Cantidad de 
producto 
obtenido (g) 
Cantidad 
teórica (g) 
Porcentaje de 
rendimiento 
(%) 
1° 
Producto 1 1,3195 1,5547 84,87 
Producto 2 0,9698 
1,5607 
62,14 
Producto 3 0,5259 33,70 
Producto 4 0,9954 
1,5634 
63,67 
Producto 5 0,3685 23,57 
Producto 6 0,0683 4,37 
2° 
Producto 1 1,2738 1,5594 81,68 
Producto 2 0,9993 
1,5591 
64,09 
Producto 3 0,5374 34,47 
Producto 4 0,9840 
1,5573 
63,19 
Producto 5 0,3511 22,55 
Producto 6 0,0678 4,35 
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ANEXO 3. VALORES APROXIMADOS DE LOS DESPLAZAMIENTOS QUÍMICOS 
PARA 
1
H RMN Y 
13
C RMN [44] 
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Tabla A.3. 1. Valores aproximados de los desplazamientos químicos para 
1
H RMN 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 165 
 
Tabla A.3. 2. Valores aproximados de los desplazamientos químicos para 
13
C RMN 
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